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Figura 2.1 Ilustración tomadade la referencia [1] donde se ilustra
el principio de una sonda local: el suave contacto
con un nano-dedo. Si la interacción entre la punta y
la muestra decae lo suficientemente rápido a escala
atómica, solamente los dos átomos que se encuentran
más próximos entre si son capaces de sentirse. 3
Figura 2.2 Aproximación de la barrera túnel por un potencial
cuadrado de anchura l y altura φ. 4
Figura 2.3 Esquema del diagrama de energías para el proceso
de túnel de un electrón desde un electrodo L a un
estado desocupado del electrodo R. Los dos conductores
están separados una distancia l y el terminal positivo
del voltaje de polarización V está aplicado en el
electrodo L. La función de trabajo para cada uno de
los electrodos es φL, φR, el potencial de la barrera túnel
se modifica por la presencia de cargas imágenes en las
superficies de los dos electrodos representados por una
línea discontinua. La densidad de estados del electrodo
izquierdo ρL(E) y derecho ρR(E) que hemos dibujado
en este esquema corresponde a un gas de electrones
libres. La zona sombreada corresponde a los estados
ocupados a temperatura 0 K, que siguen la distribución
de Fermi-Dirac que llega hasta la energía de Fermi de
cada electrodo: µL, µR. 6
Figura 2.4 Elementos que forman los dispositivos de movimien-
to 9
Figura 2.5 Piezotubo 10
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Figura 2.6 Esquema del movimiento grueso. En (a) se muestra la
red de resistencias, donde cada pata que se representa
a través de una capacidad similar que consideraremos
de igual valor, 1,5 pF, se conecta a través de una
resistencia. En (b) se muestra una vista tridimensional
del sistema, donde se aprecia el sistema de guiado
del elemento móvil, un prisma, sobre el cuerpo del
STM que actúa como base fija. En (c) se muestra el
esquema del movimiento ideal: en t1 a la pata 1 se le
aplica una diferencia de potencial Vramp, que produce
una deformación de cizalla. El elemento móvil no se
desplaza ya que las otras tres patas lo sujetan. En t2,
t3 y t4 se muestra el movimiento cada una de las
patas se deforma una a una, sin que el elemento móvil
se desplace. Finalmente, las cuatro patas vuelven a la
posición inicial empujando y desplazando el elemento
móvil. En (d) se muestran los voltajes en cada una de las
patas. 12
Figura 2.7 Esquema del circuito de retroalimentación utilizado en
los experimentos en los que controlamos la distancia
z. La corriente túnel Itunel es amplificada mediante un
convertidor corriente–voltaje. Esta señal se introduce en
un sistema de control PI, cuya salida controla el voltaje
que se aplica entre los electrodos de un transductor
piezoeléctrico que controla la distancia entre punta y
muestra. 15
Figura 2.8 Vista esquemática superior y lateral de la unión de
rotura mecánicamente controlada. Consta de un hilo
del material a estudiar al que se le hace una muesca
(a), fijada por dos gotas de pegamento (b) a un
susbtrato flexible (c). Aplicando una deformación en la
dirección z se produce una deformación en la dirección
x que provoca la rotura del hilo. El resto de símbolos
representan a los actuadores piezoeléctricos (d), los
soportes (e) y es el tornillo micrométrico (f). 16
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Figura 2.9 El substrato flexible (a) se encuentra introducido entre
un dos soportes (b) y un tornillo micrométrico (c). Este
tornillo se mueve accionado por un motor (d) para
romper la unión. Dos actuadores piezoeléctricos (e)
proporcionan un rango de movimientos más pequeño,
necesario para fabricar contactos atómicos una vez
producida la rotura. 17
Figura 2.10 Fuerza calculada correspondiente a la dependencia de la
fuerza frente a la distancia de separación entre la punta
y la muestra, z representadas respectivamente por una
esfera de radio R = 10 nm y un plano. La contribución
electróstatica muestra una dependencia F vs z−1, con
∆V = 1 V. La contribución de vdW es F vs z2 mayor que
la contribución electrostáticas para distancias < z < 4
nm, con AAu = 4,4× 10−19 J [2]; a distancias menores de
1 nm aparecen las contribuciones de la fuerzas de corto
alcance, para la que se ha supuesto la correspondiente
las fuerzas de adhesión, con zm = −80 pm, λ = 45 pm
y Eb = 0,7 eV. 20
Figura 2.11 Dimensiones, sistemas de coordenadas y notación
utilizada para describir la flexión del fleje de sección
rectangular, cuyas dimensiones longitud L, anchura
w y grosor h. Este fleje está sometido a una fuerza
de flexión F en la dirección z aplicada en su punta,
provocando la deformación del fleje, que en su extremo
está caracterizada por la deformación ∆z y el ángulo θ.
23
Figura 2.12 Ilustración de algunos de los métodos de detección de
la flexión de un fleje. 26
Figura 2.13 Espectro de la potencia espectral de deflexión (puntos)
obtenido numéricamente de un fleje de Au a 4,2 K. La
linea corresponde a una función lorentziana con k = 75
N/m y el origen del eje de frecuencias es 4312,6 Hz y
el factor de calidad Q = 9000. Se han tomado 6× 108
muestras a una frecuencia de sampleo es 100 kHZ. 27
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Figura 2.14 Microscopio combinado AFM y STM. Un hilo del
material a estudiar (Au) se fija al cuerpo del microscopio
por un extremo. En el extremo contrario se acercan
dos electrodos de mismo material (Au) que pueden
actuar como un STM. Uno de ellos, el superior en este
caso, se utiliza para detector la deformación del hilo
de Au. Cuando formamos un nanocontacto utilizando
el STM inferior, este hilo actúa como un sensor de
fuerzas, y es posible medir la deformación del hilo
fijando la corriente del STM auxiliar. Una imagen de este
microscopio se muestra el inserto. 28
Figura 2.15 Esquema del criostato utilizado en los experimentos de
fuerzas y el bote donde se aloja el microscopio. 30
Figura 3.16 Esquema del transporte electrónico a través de un
contacto puntual entre metales. Según la relación entre
la anchura del contacto d, el recorrido libre medio ` y
la longitud de onda de los electrones de conducción λF
es necesario tratar el transporte electrónico en distintos
regímenes. De izquierda a derecha se representa: el
régimen clásico, el régimen balístico y el régimen
totalmente cuántico. 34
Figura 3.17 Representación esquemática del modelo que se utiliza
para describir la corriente a través de un conductor en
el régimen balístico. Los reservorios son los electrodos
izquierdo y derecho, que proporcionan electrones a
la región S con una distribución de energías que
corresponden a sus potenciales químicos µL y µR y
temperaturas TL y TR. Estos electrones, transmitidos
o reflejados en la región S, son absorbidos por los
reservorios. 36
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Figura 3.18 En el panel superior se muestra la evolución de la
transmisión total (∑ τn) y el número de canales abiertos
en función de la separación de los electrodos (∆x) al
romper una unión de Al utilizando una MCBJ a 30 mK
[3]. La separación aumenta de izquierda a derecha con el
tiempo (eje inferior), rompiendo el contacto a un ritmo
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Los valores {τn} se muestran en el panel inferior. La
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1% para los canales con símbolos • y del 3% para los
canales con símbolos ◦. Los cambios abruptos en la
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Figura 3.19 Conductancia G en función de la distancia entre
electrodos. Las muestras corresponden a Pb, Al, Nb y
Au en el estado superconductor a bajas temperaturas
[4]. La separación aumenta de izquierda a derecha,
rompiendo el contacto hasta llegar al régimen de túnel.
Mientras se rompe el contacto, se midieron curvas
IV con las que se obtiene el número de canales de
conducción en cada región o una cota inferior de dicho
número (símbolo ‡). El origen del eje de distancias
corresponde al punto de ruptura del contacto. 39
Figura 3.20 Esquema del proceso de reflexión de Andreev. Un
electrón del electrodo en el estado normal (•) se ve
reflejado como un hueco (◦) y crea un par de Cooper en
electrodo en el estado superconductor cuando el voltaje
aplicado V es menor que ∆. 41
Figura 3.21 Curvas IV en unidades reducidas correspondientes a un
solo canal de conducción para distintas transmisiones a
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dan lugar a la estructura subarmónica de gap en la
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superconductor: túnel de cuasipartículas (a), reflexión
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que corresponden a situaciones ideales en el caso de
un metal en el estado normal (panel izquierdo) y en
el estado superconductor (panel derecho). En el estado
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que τn no depende de V, se tiene una recta cuya
pendiente sólo depende de ∑n τn y no de los valores
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1I N T R O D U C C I Ó N
Durante el siglo XX se ha explotado ampliamente el concepto de quela materia está constituida por átomos. Esta idea está en el origen delos avances en campos tan diversos de la física nuclear, la electrónica,
la química o la biología. El desarrollo de la mecánica cuántica ha sido
crucial para describir la materia a escala atómica. Desde un punto de vista
experimental, sólo recientemente ha sido posible manipular estructuras a
nivel atómico. La invención del microscopio de efecto túnel y del microscopio
de fuerzas atómicas [8, 9] ha provisto a los científicos de unos instrumentos
potentes, capaces de servirnos a escalas por debajo del nanometro para ver,
manipular y estudiar los átomos individualmente.
Los sistemas nanométricos son objeto de un gran interés dada su
importancia tanto desde un punto de vista tecnológico como básico. En estos
sistemas de tamaño tan reducido es importante considerar sus propiedades
partiendo desde el estudio de sus componentes individuales.
Dentro de las estructuras nanométricas constituidas por átomos individ-
uales están los contactos entre metales (nanocontactos), que son objeto de
amplio estudio en la comunidad científica [10]. Por otro lado, se ha encon-
trado anteriormente que entre algunos metales es posible formar cadenas de
átomos suspendidas [11, 12], un sistema que, a pesar de su aparente sim-
plicidad, reúne características distintivas. Estos sistemas son manejados de
forma individual gracias a instrumentos derivados de las microscopías de
sonda local que hacen posible el estudio de las propiedades mecánicas y de
las propiedades del transporte electrónico.
Debido a que la función de onda electrónica se encuentra confinada en
estructuras tan pequeñas, se presentan propiedades de transporte electrónico
distintas a un sólido macroscópico. En particular, cuando se tiene un
nanocontacto en el estado superconductor es accesible la determinación
cuantitativa de parámetros fundamentales que condicionan el transporte
electrónico tales como los coeficientes de transmisión de los canales de
conductancia [4, 3]. Un estudio de la distribución de los coeficientes de
transmisión en nanocontactos de Pb se presenta en el capítulo 3.
1
2 introducción
Además, las propiedades mecánicas en los nanocontactos y cadenas son
distintas que en un sólido macroscópico. Dado que en los nanocontactos y
cadenas es mayor la relación entre la superficie y el volumen en la región
del contacto que en los especímenes macroscópicos, se espera que los efectos
derivados de la tensión superficial jueguen un papel dominante. Los efectos
de estas fuerzas se evidencian en el estudio de las propiedades mecánicas y
del transporte electrónico en nanocontactos y cadenas atómicas de Au, que se
lleva a cabo en el capítulo 4.
Desde un punto de vista técnico, estos experimentos requieren instru-
mentación específica, y son pocos los grupos que, a pesar del interés sobre
estas nanoestructuras, han podido obtener resultados científicos relevantes,
especialmente en lo que respecta a las propiedades mecánicas y a su relación
con el transporte electrónico. En el capítulo 2 se presentan algunas de las
técnicas experimentales entre las que se incluye un desarrollo de la unión de
rotura controlada mecánicamente. Estas herramientas hacen posible el estudio
los nanocontactos y cadenas que se desarrolla en los capítulos 3 y 4.
2M É T O D O S E X P E R I M E N T A L E S D E M I C R O S C O P Í A D E
S O N D A P R Ó X I M A A B A J A S T E M P E R A T U R A S
introducción .
Las técnicas de microscopía de sonda local asociadas a la invención delmicroscopio de efecto túnel [8, 13] (STM) y el microscopio de fuerzasatómicas (AFM) [9], han permitido durante las últimas décadas llevar
a cabo experimentos con átomos individuales. Estos métodos consisten en
utilizar una sonda que se aproxima a una superficie y que es capaz de detectar
una interacción local de la sonda con los átomos de la superficie, como se
muestra en la figura 2.1.
Figura 2.1: Ilustración tomadade la referencia [1] donde se ilustra el principio de
una sonda local: el suave contacto con un nano-dedo. Si la interacción entre
la punta y la muestra decae lo suficientemente rápido a escala atómica,
solamente los dos átomos que se encuentran más próximos entre si son
capaces de sentirse.
Existe un gran número de variantes de tales microscopías, motivadas por la
necesidad de optimizar el instrumento para la realización de un experimento
concreto. En particular, para fabricar los nanocontactos y cadenas atómicas
entre metales que son el objeto de este estudio se ha empleado un microscopio
combinado STM/AFM junto con una variante del mismo, la unión de rotura
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Figura 2.2: Aproximación
de la barrera
túnel por
un potencial
cuadrado de
anchura l y
altura φ.
controlada mecánicamente (MCBJ). Es necesaria una estabilidad mecánica
excepcional (<1 pm) compatible con la operación del microscopio a bajas
temperaturas (< 4, 2 K). El entorno criogénico minimiza la exposición a
contaminantes y reduce la movilidad, de origen térmico, de los átomos que
componen estas nanoestructuras.
Por otra parte, dado que los nanocontactos se fabrican in situ utilizando
el mismo microscopio, el sensor de fuerzas ha de ser suficientemente rígido,
lo que demanda una resolución incrementada en la medida de la flexión del
sensor. Ésto se consigue empleando un segundo STM auxiliar para detectar
la flexión del sensor, tal y como se propuso en el diseño original del AFM.
Esta configuración del microscopio no puede adquirirse comercialmente, sino
que se ha desarrollado y construido en el laboratorio, lo que no constituye un
inconveniente, sino una ventaja cuando es necesario adaptar el instrumento
al objetivo experimental.
Las propiedades tanto mecánicas como de transporte electrónico a través
de nanocontactos metálicos se ven profundamente modificadas por la
presencia de contaminantes. La técnica MCBJ, que se ha incorporado a la
instrumentación del laboratorio, es especialmente conveniente para evitar la
contaminación, ya que la rotura inicial del contacto se realiza en el entorno
criogénico.
2.1 el microscopio de efecto túnel .
El Microscopio de Efecto Túnel (STM) permite medir el paso de la corriente
eléctrica entre una punta y una muestra por efecto túnel. El STM es el primero
de una familia de sondas locales que no sólo sirven para registrar imágenes de
superficies conductoras en el espacio real con resolución atómica [8, 13], sino
que también permiten la manipulación de estructuras a nivel atómico [14?
, 15, 16, 17], así como la fabricación y alteración química de moléculas
compuestas por unos pocos átomos.
El efecto túnel es el principio que gobierna el funcionamiento de un STM.
Es un fenómeno de origen cuántico en el que un electrón tiene una cierta
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probabilidad de adentrarse en una región, prohibida según la descripción
clásica, debido a su naturaleza cuántica. En el caso de un potencial
U(z) descrito por una barrera cuadrada de altura φ y longitud l, como
se representa en la figura 2.2, la probabilidad de que una partícula con
energía E se transmita a través de la barrera viene dada por el coeficiente
de transmisión [18]:
T (E, φ, l) ' exp
(
−2l
√
2m(φ− E)/h¯
)
, E < φ, (2.1)
donde h¯ es la constante de Planck dividida entre 2pi, h¯ = 1,05459× 10−34 J s,
e es la carga del electrón e = 1,60219× 10−19 C y m es la masa de la partícula,
que en el caso del electrón es me = 9,10356× 10−31 kg.
2.1.1 Corriente eléctrica en el régimen de túnel.
Cuando entre dos metales, que están separados por una región de vacío
una distancia l del orden de ångströms1, se establece una diferencia de
potencial V, circula entre ellos una corriente debido al efecto túnel. Esta
corriente, también llamada corriente túnel, puede ser descrita utilizando
el formalismo propuesto por Bardeen [19]. Este formalismo, que se puede
encontrar desarrollado en detalle en varias fuentes, como por ejemplo [20],
nos proporciona una expresión para la corriente túnel.
En cada uno de estos electrodos, que etiquetamos con los subíndices L
y R, se tiene una temperatura (TL, TR) y un potencial químico (µL, µR)
bien definidos. Es posible escribir la corriente I como una convolución de
las densidades de estados de los electrodos en un intervalo de energía eV
alrededor del nivel de Fermi:
I(V) ∝
∫ +∞
−∞
de [ fFD (e, TL)− fFD (e+ eV, TR)] ρL (e+ µL, TL) ρR (e+ µR + eV) T (e),
(2.2)
donde la energía e se mide desde el potencial químico µL. ρL(E), ρR(E) son
respectivamente las densidades de estados de los electrones en cada electrodo,
T es el coeficiente de transmisión y fFD (e, T) es la distribución de Fermi-Dirac
en cada electrodo, fFD (e, T) = [1+ exp (e/kBT)]
−1 y kB = 1,380× 1023 J/K es
la constante de Boltzmann.
Un esquema del proceso se representa en la figura 2.3, correspondiente
al caso de dos metales cuyas densidades de estados están dadas por la de
un gas de electrones libres, ρ(E) ∝
√
E. A temperatura cero, la función de
1 1 Å= 10−10m.
6 métodos experimentales de microscopía de sonda próxima a bajas temperaturas
µL µR
φL
φR
eV
l
E E
ρL(E)
fFD
,R (E,0)
ρR(E)
fFD
,L (E,0)
Figura 2.3: Esquema del diagrama de energías para el proceso de túnel de un electrón
desde un electrodo L a un estado desocupado del electrodo R. Los dos
conductores están separados una distancia l y el terminal positivo del
voltaje de polarización V está aplicado en el electrodo L. La función de
trabajo para cada uno de los electrodos es φL, φR, el potencial de la barrera
túnel se modifica por la presencia de cargas imágenes en las superficies de
los dos electrodos representados por una línea discontinua. La densidad
de estados del electrodo izquierdo ρL(E) y derecho ρR(E) que hemos
dibujado en este esquema corresponde a un gas de electrones libres. La
zona sombreada corresponde a los estados ocupados a temperatura 0 K,
que siguen la distribución de Fermi-Dirac que llega hasta la energía de
Fermi de cada electrodo: µL, µR.
distribución de Fermi-Dirac es un escalón, de tal forma que están ocupados
todos los estados hasta la energía del nivel de Fermi de cada electrodo, µL, µR.
Los electrones al nivel de Fermi ven una barrera túnel, cuya aproximación más
sencilla consiste en un potencial cuadrado con altura efectiva φ. Esta altura
se puede considerar en una primera aproximación como el promedio de las
funciones de trabajo de los dos electrodos, aunque se puede ver modificada
por la presencia de cargas imágenes en las superficies de los dos electrodos,
como se representa en la figura 2.3, y se puede escribir la ecuación (2.2) como
I(V) ∝
∫ eV
0
de ρL (e+ µL) ρR (e+ µR + eV) T (e, φ, l) . (2.3)
Además, en el límite de pequeños voltajes, es posible considerar que la
densidad de estados de los electrodos es constante en el intervalo de energía
eV alrededor del nivel de Fermi EF. Si el voltaje es V  φ/e entonces también
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se puede aproximar como constante el coeficiente de transmisión T (e, φ, l) en
función de la energía, con lo que la expresión para la corriente queda como
I(V) ∝ ρL ρR
∫ eV
0
T (e)de ∝ ρL ρR V T (0, l, φ), (2.4)
obteniendo para una barrera cuadrada una dependencia exponencial en la
corriente túnel con la distancia entre los electrodos l
I ∝ ρLρ R V exp
(
−2l√2meφ/h¯) ∝ exp(−1,025 l[Å]√φ [eV]) , (2.5)
donde en la última expresión l está en Å y φ en electron-voltios. Si tomamos
φ ∼ 4 eV, que está dentro del rango de variación típico de la función de
trabajo de los metales φ ≈ 3− 7 eV, se tiene que la corriente I varía un orden
de magnitud cuando l varía 1 Å.
En un STM se tiene generalmente una punta afilada, que se acerca a
una superficie conductora. En este caso, es posible calcular la dependencia
de la corriente túnel de una forma analítica utilizando la aproximación de
Tersoff y Hamann [21, 22], que pone de manifiesto la naturaleza local del
STM. Sucintamente, se considera en esta aproximación una barrera túnel
descrita por un potencial constante entre punta (subíndice T) y la superficie
(subíndice S), un espectro continuo de estados en la punta y, además, que la
función de onda de los estados de la punta tienen simetría esférica. Como
consecuencia tanto la transmisión T como la corriente túnel a temperatura 0
K son proporcionales a la densidad local de estados superficial evaluada en la
posición de la punta rT para energías cercanas al nivel de Fermi, lo que resalta
el carácter del STM como sonda local:
I ∝
∫ EF+eV
EF
ρS(e, rT)de ∝ VρS(EF, rT) (2.6)
Con la ayuda de este modelo es posible concluir que la corriente túnel
depende de la distancia entre punta y muestra, la barrera de potencial entre
las dos superficies, la densidad local de estados de la muestra y el voltaje
de polarización. Cuando este último es mayor que la altura aparente de la
barrera, eV > φ, se entra en el régimen de emisión de campo, en el que una
región de la barrera se hace accesible clásicamente. Este régimen no se alcanza
en los experimentos que describimos en el texto, y por tanto, no lo trataremos
aquí.
La espectacular resolución espacial es debida a dos propiedades de la
corriente túnel que la hacen substancialmente diferente a otras microscopías:
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1. Como consecuencia de la fuerte dependencia de la corriente túnel con
la distancia entre punta y muestra, la interacción está localizada en
distancias del orden de Å. En consecuencia, incluso en puntas que no
han sido afiladas de una forma especial, es posible que un átomo que
sobresalga un poco de la punta sea responsable de la mayor parte de la
corriente túnel.
2. La corriente túnel es una función monótona de la distancia entre punta
y muestra, lo que facilita que el sistema pueda ser realimentado para
mantener la señal de la corriente constante.
2.1.2 Funcionamiento del STM.
El STM consta de una punta metálica que se acerca a una superficie
conductora, lo suficiente como para que entre los átomos de la punta y
la superficie se establezca la corriente túnel. La corriente túnel se utiliza
para controlar la distancia entre punta y muestra utilizando un sistema de
control retroalimentado, dentro del rango de variación de la corriente túnel
que es del orden de 1 Å. Además, para la adquisición de imágenes que
permitan estudiar la topografía de una superficie, este sistema debe controlar
la posición relativa entre punta y muestra en las tres direcciones del espacio x,
y, z, que permitan variar la posición relativa entre los átomos de la punta
y de la muestra, explorando la superficie siguiendo de forma secuencial
siguiendo un movimiento pautado. Los dispositivos de posicionamiento
comúnmente usados no sólo en un STM, sino las microscopías de sonda
local están formados por materiales piezoeléctricos que permiten controlar
desplazamientos muy pequeños (hasta niveles subatómicos). El rango de
funcionamiento de estos sistemas no suele ser mayor que 10 µm, por lo
que es necesario un sistema de posicionamiento grueso. Es necesario para
operar el microscopio a bajas temperaturas que este sistema sea manejado
a distancia. Además, para que el sistema sea capaz de resolver cambios en
la distancia entre punta y muestra menor por debajo del Å es necesario un
diseño suficientemente estable para que el ruido ambiental y las vibraciones
mecánicas no afecten al sistema experimental.
Sistema de posicionamiento.
En los materiales piezoeléctricos se genera carga cuando están sujetos a
presiones. Inversamente, la aplicación de un campo eléctrico tiene como
consecuencia una deformación macroscópica del cristal o cerámica.
El efecto piezoeléctrico se presenta de forma natural en cristales de
cuarzo, que se utilizan en resonadores electromecánicos extremadamente
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Figura 2.4: Elementos que forman los dispositivos de movimiento
estables. En aplicaciones prácticas más allá de los resonadores, como
actuadores o transductores, el cuarzo o cualquier otro material que presente
la piezoelectricidad de forma espontánea, no es muy atractivo debido a su
intrínsecamente baja relación entre la carga acumulada en los electrodos y
la deformación del mismo: dcuarzo ∼ 1 pC/m. Esta relación es mayor en
otros materiales, como las cerámicas, dPZT ∼ 200 − 500 pC/m, lo que las
hace adecuadas en aplicaciones como los dispositivos de posicionamiento. El
más ampliamente utilizado de los compuestos cerámicos es una mezcla de
óxidos de plomo, circonio y titanio, conocida como PZT. Su composición es
Pb(ZrxTi1−x)O3, x ∼ 0,52 y puede alcanzar deformaciones de hasta el 0,2 %.
En los dispositivos en los que el campo eléctrico se aplica en la dirección
de la polarización, P, se tiene una deformación longitudinal del material. Sin
embargo, si este campo tiene una dirección perpendicular a la de polarización,
se produce una deformación de cizalla, como se muestra en la figura 2.4a.
Estas deformaciones pueden ser consideradas proporcionales a la diferencia
de voltaje V aplicada entre electrodos situados en las caras de la cerámica.
Para aumentar el desplazamiento de cizalla, se forma una estructura
en la que se apilan varias cerámicas de tal forma que se suman sus
desplazamientos individuales. Con esta intención, se alterna el sentido de la
polarización y se disponen electrodos intermedios formando una estructura
que llamaremos pilas, como se muestra en la figura 2.4b. En los microscopios
utilizados en estos experimentos, se tiene una relación entre el voltaje
aplicado y la deformación de cizalla es 16 Å/V a temperatura ambiente, y
aproximadamente 4 Å/V a 4,2 K [23].
El otro dispositivo de posicionamiento comúnmente utilizado en los STM
es el un tubo formado por un material piezoeléctrico, conocido generalmente
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como piezotubo, en el que la polarización del material piezoeléctrico apunta
en la dirección radial. Utilizando un piezotubo en el que hay cinco electrodos,
como se muestra en la figura 2.5, es posible mover una extremidad del mismo
en las tres direcciones espaciales. La cerámica piezoeléctrica del piezotubo
responde a las variaciones del voltaje aplicado al electrodo interior (electrodo
Z) estirándose o encogiéndose en la dirección z. El movimiento lateral, por
ejemplo en la dirección x, se obtiene aplicando voltajes de signo contrario a
los electrodos +X y −X. Un sector se estira y otro se encoge haciendo que
el piezotubo se flexione lateralmente. El mismo procedimiento se utiliza en
la dirección y, completando el movimento en el plano xy. Para conseguir
un desplazamiento del extremo del piezotubo máximo se debe elegir un
piezotubo largo, estrecho y de pared delgada. Un piezotubo con un grosor
de 1,5 de pared, 25 mm de largo y 9 mm de diámetro tiene un coeficiente
lateral de 300 Å/V y de aproximadamente 70 Å/V en la dirección z, que
puede medirse utilizando un método capacitivo [24]. Este dispositivo es
comúnmente utilizado para mover la punta frente a la muestra cuando se
quieren adquirir imágenes en las microscopías de sonda local.
electrodo +Y
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electrodo +Xel
ec
tr
od
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Figura 2.5: Piezotubo
Debido a que los materiales cerámicos
son compuestos, las deformaciones en
las cerámicas PZT que forman los
actuadores piezoeléctricos se desvían
de su comportamiento ideal. En estos
dispositivos de posicionamiento existe el
fenómeno de histéresis, por lo que la
posición real del actuador depende de la
historia del mismo antes de llegar a este
punto.
Es necesario considerar que existe un
campo eléctrico máximo, por encima
del cual la cerámica piezoeléctrica se
depolariza y queda inservible, del orden
de los MV/m a temperatura ambiente.
En nuestros dispositivos, las cerámicas
utilizadas tienen un grosor de 0,5 mm,
con lo que los voltajes máximos que
podemos aplicar son V ∼ 500 V.
Por último, dado que estos dispositivos son operados a bajas temperaturas,
el coeficiente piezoeléctrico se reduce considerablemente en estas cerámicas,
típicamente en un factor 4 a 4,2 K respecto a temperatura ambiente, puede
ser calibrado en contactos entre metales mediante alguno de los métodos
de descritos en la referencia [23]. Esta reduccción, que en otros materiales
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piezoléctricos como los cristales de cuarzo es muy pequeña, no es óbice
para que estas cerámicas sean las más comúnmente utilizadas en aplicaciones
criogénicas, debido a que son muy sencillas de manejar. En los microscopios
utilizados, la mayoría de los sistemas de posicionamiento están fabricados con
la cerámica Ferroperm Pz26.
Sistema de posicionamiento grueso.
Como los rangos de movimiento de los dispositivos piezoeléctricos son
nanométricos, es necesario un sistema de posicionamiento grueso para
colocar la punta y muestra a distancias suficientemente cercanas. Estos
sistemas deben ofrecernos movimientos con precisión submicrométrica
durante trayectos del orden de mm, estabilidad mecánica y posibilidad de
manejo a distancia. Esta última característica es necesaria para operar el
sistema a bajas temperaturas. Existen diversos diseños que pueden resultar
adecuados para distintos propósitos [25, 26, 27], por lo que no hay una
implementación estándar. Los microscopios utilizados tienen un diseño que
permite una solución al sistema de posicionamiento rígida, compacta y fiable
a bajas temperaturas.
Los sistemas de posicionamiento grueso que se utilizan en este microscopio,
se basan en un motor piezoeléctrico capaz de actuar a bajas temperaturas. Es
común que estos motores se basen en sistemas que se aprovechan la inercia de
algún objeto móvil para resbalar, con fricción, la pieza sobre una superficie.
El diseño utilizado en este microscopio es distinto. En él se coloca un
elemento móvil, en este caso es un prisma metálico, sobre una base fija, como
se muestra en la figura 2.6. En este caso, la base tiene una hendidura en
forma de V que asegura que el movimiento se produce en la dirección de
la misma. Este prisma descansa sobre cuatro patas, que están formadas por
un dispositivo piezoeléctrico como el descrito anteriormente (una pila), tal
y como se muestra en la figura 2.6b. Para aislar los electrodos del elemento
móvil y tener una superficie plana y lisa, a estas pilas se les adhiere una
placa de alúmina de grosor 0,254 mm utilizando un pegamento epoxídico
[28]. Con objeto de lubricar el contacto entre estas dos placas de alúmina a
bajas temperaturas, se limpian cuidadosamente dichas placas para retirar los
restos orgánicos y se recubren con grafito.
Cuando el voltaje que se establece en la pata 1 varía de una forma
suficientemente rápida, esta pata se desliza hacia la derecha, pues la fricción
estática entre el prisma y las otras tres patas mantienen fijo al prisma, como se
ilustra en la figura 2.6c. Con un retraso temporal adecuado, el mismo voltaje
que fue aplicado en la pata 1 en t1 se aplica en la pata 2 en t2. Otra vez,
el prisma se mantiene en su posición original mientras las alúminas de la
pata 2 resbalan. Sucesivamente, se aplican estos voltajes en las patas 3 y 4,
12 métodos experimentales de microscopía de sonda próxima a bajas temperaturas
pata 1 pata 2 pata 3 pata 4
470 Ω 4.7 kΩ 33 kΩ
V
(a)
(b)
(c) (d)
t1 t2 t3 t5
t1
t2
t3
t4
t5
1
2
3
4
1
2
3
4
1
2 4
1
2
3
V
t
pa
ta
 1
pa
ta
 2
pa
ta
 3
pa
ta
 4
móvil
~~
~~
~~
t4
~~
cuerpo
móvil
piezopila
Figura 2.6: Esquema del movimiento grueso. En (a) se muestra la red de resistencias,
donde cada pata que se representa a través de una capacidad similar
que consideraremos de igual valor, 1,5 pF, se conecta a través de una
resistencia. En (b) se muestra una vista tridimensional del sistema, donde
se aprecia el sistema de guiado del elemento móvil, un prisma, sobre el
cuerpo del STM que actúa como base fija. En (c) se muestra el esquema del
movimiento ideal: en t1 a la pata 1 se le aplica una diferencia de potencial
Vramp, que produce una deformación de cizalla. El elemento móvil no se
desplaza ya que las otras tres patas lo sujetan. En t2, t3 y t4 se muestra
el movimiento cada una de las patas se deforma una a una, sin que el
elemento móvil se desplace. Finalmente, las cuatro patas vuelven a la
posición inicial empujando y desplazando el elemento móvil. En (d) se
muestran los voltajes en cada una de las patas.
de modo que todas las patas se deforman mientra el prisma se mantiene en
su posición original. Finalmente, se disminuyen los voltajes simultáneamente
a una velocidad mucho menor, de tal forma que el movimiento de todas las
patas desplaza el prisma hacia la izquierda. El proceso se repite tantas veces
como sea necesario hasta conseguir el desplazamiento deseado. Ajustando la
amplitud de la señal de voltaje podemos ajustar el desplazamiento, mientras
que para invertir el sentido del desplazamiento basta con cambiar de signo la
señal de voltaje.
Este sistema de posicionamiento, inspierado en [27], tiene características
que lo hacen adecuado para su uso a bajas temperaturas, pues es muy fiable,
con tamaños de paso reproducibles, y no se basa en un movimiento inercial.
La fuerza de rozamiento entre el prisma y las patas se ajusta utilizando
como carga adicional al peso del móvil la fuerza que ejerce la deformación
de un muelle adherido al prisma. Si la fricción es muy baja, el prisma se
escurre cuando las patas se mueven independientemente. Aunque esto puede
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corregirse haciendo el movimiento de cada pata más lento, puede ser deseable
tener la máxima velocidad posible. Por el contrario, si la fricción es muy
grande, el prisma se mantiene fijo durante todo el movimiento. Entre estos
dos límites, que se encuentran de manera empírica, cae el rango donde es
posible este movimiento. Este movimiento es mucho más controlado que el
movimiento inercial: el movimiento inercial equivaldría a mover las cuatro
pilas a la vez en lugar de una a una y depende mucho de la carga normal,
siendo menos fiable. Además, a diferencia de otros diseños como los motores
inerciales [25, 29], este sistema permite que el microscopio pueda ser puesto
en cualquier posición, desde la vertical a la horizontal, con un ajuste mínimo
antes de cada experimento. Esto puede ser importante, pues comúnmente los
criostatos suelen tener un pequeño receptáculo en la dirección vertical. Al
carecer de elementos magnéticos puede permitir experimentos en presencia
de campo magnético [30], y además permite un diseño rígido y compacto del
microscopio, con respecto a otros diseños [31, 26]. Que sea rígido aumenta
la estabilidad del sistema respecto a los diseños que utilizan piezotubos,
cuya estabilidad mecánica puede ser menor que una pila debido a su menor
frecuencia de resonancia. Que sea compacto permite que el STM pueda ser
suspendido de muelles.
Por último, para reducir al mínimo el número de cables que controlan
el dispositivo, que lo hacen adecuado para operar a bajas temperaturas y
simplifican el sistema de control, el retraso en cada uno de los voltajes
aplicados sobre las patas se consigue gracias a una red de resistencias como la
que se muestra en la figura 2.6, que están elegidas de tal manera que con una
rampa generada obtengamos tantos movimientos como patas. Sin embargo,
es importante notar que el circuito puede disipar mucha energía en cada una
de estas resistencias, lo que se traduce en un incremento de la temperatura
del STM. Por tanto, puede ser necesario esperar un tiempo una vez se ha
alcanzado la distancia a la que es posible fabricar contactos sin utilizar el
sistema de posicionamiento grueso.
Sistema de retroalimentación.
Una vez que se ha ajustado la separación entre punta y muestra hasta el
rango en el que es posible fabricar contactos sin el sistema de posicionamiento
grueso es necesario controlar la distancia entre punta y muestra de forma
controlada. Utilizando un circuito retroalimentado es posible obtener un
control estable y preciso. Este circuito de control compara una señal
proveniente del sistema real, en este caso el voltaje, con un valor de
referencia fijado por el usuario. La minimización de la señal de error se
consigue generando otra señal que controle y compense las variaciones de
la distancia entre punta y muestra, manteniéndola constante. Este circuito es
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una variación del circuito de control PID2, como el que se muestra en la figura
2.7.
La distancia entre punta y muestra (z0(t)) se compara con un valor de
referencia zref, siendo la señal error la diferencia entre una posición de
referencia y la real, e(t) = zref − z0(t). Esta señal se introduce en un circuito
de control que tiene una señal proveniente de un integrador y una señal
proporcional al error, que controla la señal de error e(t). El circuito actúa
variando las condiciones del experimento mediante una señal Vz(t)
Vz(t) = KPe(t) + KI
∫ t
t0
e(t)dt ,
de tal forma que consiga anular e(t). El uso de valores inadecuados de
los parámetros de control puede producir inestabilidades y movimientos
imprecisos que hagan oscilar la distancia entre punta y muestra [32, 33, 34].
La señal Vz(t) contiene la información sobre la corrección de la distancia
entre punta y muestra, ∆z(t). Vz(t) puede pasar a través de un amplificador
con ganancia A (A es 13 ó 1,3 en estos experimentos) obteniendo el voltaje
Vpiezo que se utiliza para establecer una diferencia de potencial entre los
electrodos de un actuador piezoeléctrico. Así, se controla la distancia entre
punta y muestra deformando el piezoeléctrico y suponiendo una respuesta
proporcional a la señal Vz(t).
Dependiendo de la velocidad con la que cambie la distancia entre punta
y muestra, que es distinta en experimentos que comprenden la adquisición
de imágenes o en experimentos en los que se fija esta posición, como los de
espectroscopía local de efecto túnel. Por tanto, puede ser conveniente limitar
el ancho de banda de las señales que mueven el actuador piezoeléctrico,
antes y/o después de amplificar la señal para limitar el ruido del actuador.
La distancia entre punta y muestra se controla utilizando la corriente en el
régimen de túnel entre la punta y la muestra. Para ello se introduce en el bucle
de retroalimentación un convertidor corriente–voltaje, cuya señal se puede
introducir en un amplificador logarítimico, obteniendo el voltaje z0(t), que se
utiliza como señal de retroalimentación.
Los modos de medida más comúnmente usados en la exploración de
superficies con STM son dos: modo topográfico (o de corriente constante),
y modo de corriente (o altura constante).
El modo topográfico consiste en registrar la distancia entre los electrodos
utilizando la dependencia de la corriente túnel en la adquisición de imágenes
con STM. Los parámetros son la corriente túnel de referencia y el voltaje
aplicado entre punta y muestra, V. El circuito de retroalimentación 2.7 se
encarga de variar la distancia entre punta y muestra de manera que la
2 Es la sigla de Proporcional, Integrador y Diferenciador.
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Figura 2.7: Esquema del circuito de retroalimentación utilizado en los experimentos
en los que controlamos la distancia z. La corriente túnel Itunel es
amplificada mediante un convertidor corriente–voltaje. Esta señal se
introduce en un sistema de control PI, cuya salida controla el voltaje que
se aplica entre los electrodos de un transductor piezoeléctrico que controla
la distancia entre punta y muestra.
diferencia entre el valor de la corriente Itunel(t) que se detecta y la referencia
sea mínimo. En este modo se registra la variación en el desplazamiento
vertical Vz(t), proporcional al desplazamiento al que se somete al actuador
piezoeléctrico en la dirección z, cuando se mueve la muestra en el plano (x, y).
Mientras que sea posible suponer que los cambios en la altura de la barrera
son pequeños respecto a las variaciones de la distancia entre punta y muestra,
y que la densidad de estados local de la muestra y de la punta son constantes,
Vz(x, y) reflejará la topografía de la muestra.
En el modo de altura constante, el sistema de retroalimentación está
desconectado, con lo que a una distancia fija entre punta y muestra se varía la
posición en el plano (x, y), registrando la corriente túnel en cada punto. Dada
la fuerte dependencia exponencial de la corriente túnel con la distancia entre
punta y muestra, que en los metales varía aproximadamente un orden de
magnitud cuando la distancia se cambia 1 Å, este modo se utiliza en regiones
suficientemente planas.
Cuando utilicemos el circuito de realimentación del STM en estos
experimentos será con objeto de mantener una distancia constante. Así pues
sólo utilizaremos el modo topográfico.
2.1.3 La Unión de Rotura Controlada Mecánicamente.
La técnica de la Unión de Rotura Controlada Mecánicamente (MCBJ) tiene
su origen en el trabajo de Moreland y Ekin [35], aunque la configuración
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Figura 2.8: Vista esquemática superior
y lateral de la unión de
rotura mecánicamente con-
trolada. Consta de un hilo
del material a estudiar al
que se le hace una muesca
(a), fijada por dos gotas de
pegamento (b) a un susb-
trato flexible (c). Aplicando
una deformación en la di-
rección z se produce una
deformación en la direc-
ción x que provoca la ro-
tura del hilo. El resto de
símbolos representan a los
actuadores piezoeléctricos
(d), los soportes (e) y es el
tornillo micrométrico (f).
que se describe sigue el desarrollo de Muller et al. [36]. La MCBJ y el STM
han sido ampliamente utilizado para fabricar contactos atómicos a bajas
temperaturas y estudiar las propiedades transporte electrónico en contactos
de tamaño nanométrico entre metales [10]. Utilizando la MCBJ se obtienen
dos superficies limpias fracturando el material que se quiere estudiar. Si esta
rotura se lleva a cabo bajas temperaturas, se minimiza la exposición de estas
superficies posibles contaminantes. La implementación de la MCBJ que se ha
introducido en el Laboratorio de Bajas Temperaturas tiene como característica
distintiva un sistema de movimiento grueso que utiliza un motor, capaz
de funcionar a temperaturas de He líquido (4,2 K), que ofrezca una alta
estabilidad.
En una MCBJ, como la que se muestra en las figuras 2.8, se rompe un hilo
deformándolo con el suficiente grado de control sobre esta deformación como
para poder fabricar contactos atómicos. Primero se fija el hilo a un substrato
por dos puntos a ambos lados de la muesca (figura 2.8) bien pegándolo [28] o
soldándolo al substrato. Tanto para facilitar como para elegir el lugar donde
se produce la rotura se crea un punto débil en el hilo, donde la tensión, y
por tanto la deformación, aumente. En metales como Au, Pb o Pt es suficiente
con una incisión hecha con una cuchilla, mientras que en metales como Rh o
Ir este punto débil puede utilizarse métodos electroquímicos [37]. Basta una
incisión en un hilo de Au de hasta aproximadamente la mitad del diámetro
del hilo (0,25 mm) para asegurarse la rotura.
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Figura 2.9: El substrato flexible (a) se
encuentra introducido en-
tre un dos soportes (b)
y un tornillo micrométrico
(c). Este tornillo se mueve
accionado por un motor
(d) para romper la unión.
Dos actuadores piezoeléc-
tricos (e) proporcionan un
rango de movimientos más
pequeño, necesario para
fabricar contactos atómicos
una vez producida la rotu-
ra.
(e)
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Para producir la deformación el substrato se apoya en dos soportes situados
cerca de sus extremos. Después, se flexiona el substrato empujando en la cara
opuesta del hilo, ver figura 2.8, con una fuerza en la dirección vertical . Así,
la parte del hilo entre las dos fijaciones sufre una deformación de tracción
(z) como consecuencia de la flexión del substrato (x). Una vez roto el hilo
se pueden fabricar contactos entre metales flexionando el substrato mucho
menos. Si estas deformaciones son elásticas, es posible calcular la relación
entre al deformación de flexión y la deformación de tracción [38]
z
x
= rdespl =
3ut
L2
, (2.7)
donde u es la distancia entre las fijaciones, t es el grosor del substrato
y L es la distancia entre los apoyos. Una valor menor de rdespl se puede
obtener disminuyendo la distancia u. Las dimensiones de estas uniones con
típicamente L = 20 mm, u = 0,2 mm, t = 1 mm y rdespl = 0,0015. En
uniones fabricadas con la ayuda de técnicas de litografía de haz de electrones
se consiguen valores típicos mucho menores rdespl ≈ 10−5 [38].
Para medir la corriente que pasa por el contacto, es necesario conectar dos
cables a los extremos del hilo. Si el material del substrato es conductor, como
el bronze fosforoso, puede recubrirse de una capa aislante y para luego hacer
los contactos en los extremos del hilo, o bien se puede utilizar como substrato
parte de una placa de circuito impreso, como en el caso que se muestra en la
figura 2.8. Para disminuir el valor d rdespl se reduce la distancia entre fijaciones
poniendo dos gotas de pegamento.
Para romper una unión se ha construido una MCBJ capaz de trabajar a
bajas temperaturas, que se muestra en la figura 2.9 junto con un esquema
de sus componentes. A bajas temperaturas se presentan dificultades técnicas
relacionadas con el elemento que produce la flexión del substrato, pues
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en uniones como la descrita anteriormente son necesarios dos rangos de
movimiento. El primero es necesario para romper la unión y el segundo para
formar los contactos atómicos. Esta flexión se produce utilizando un tornillo
micrométrico, que en este caso tiene un paso de 0,5 mm por vuelta. Las
zonas del tornillo más expuestas a la fricción se limpian cuidadosamente para
eliminar posibles restos de grasa y se lubrican recubriéndolas con grafito. En
otras implementaciones el tornillo se gira utilizando una barra que se acciona
desde el exterior. Aunque es posible conseguir una estabilidad excelente
con esta técnica, se ha elegido en esta utilizar un accionar este tornillo
utilizando un motor alimentado por una voltaje continuo (Portescap M707 L61-
204 · 1770·0). Este motor, que se ha modificado para que funcione a bajas
temperaturas, permite un diseño de la MCBJ que se puede colgar de muelles
para mejorar la estabilidad. El motor puede incorporar un juego de engranajes,
que desmultiplica el movimiento un factor 1/1770. Adicionalmente, para
transmitir el movimiento al tornillo, se utiliza un engranaje que desmultiplica
por un factor 1/7,5, obteniéndose que un paso del motor se obtiene un
desplazamiento de 10 nm. El segundo rango de movimientos lo proporcionan
dos actuadores piezoeléctricos que Ferroperm pz26 que utilizando un valor de
rdespl ∼ 0,001, pueden provocar deformaciones que se estiman de hasta de
26 nm. Este movimiento permite que una vez roto el contacto sea posible
fabricar contactos atómicos controlando la distancia entre los electrodos con
una precisión del orden de 1 pm .
Varias razones justifican el uso de la MCBJ a bajas temperaturas, que son
necesarias si se quieren estudiar nanocontactos en el estado superconductor,
como en el experimento descrito en el capítulo 3. Además, dado utilizando
esta técnica se obtienen dos superficies limpias, la exposición de las mismas
a contaminantes se minimiza a bajas temperaturas. Además, dado a bajas
temperaturas se encuentran parcialmente inhibidos los fenómenos que
dependen de la temperatura como la difusión de atómica lo que ayuda a
que estos contactos sean estables durante horas.
Cuando se compara con el STM como herramienta para estudiar los
contactos atómicos, esta implemtación de la MCBJ carece de la posibilidad
del STM de movimiento lateral, lo que hace que no se pueda cambiar de
sitio en la muestra o realizar experimentos que registren la variación de las
propiedades locales en una superficie3.
Además, es una técnica que permite obtener un alto grado de estabilidad
de una forma que puede ser sencillamente implementada no sólo a bajas
temperaturas, sino en entornos líquidos que han permitido estudiar el
transporte electrónico cuando hay moléculas [40]. También es posible añadir
3 Existe una implmentación desarrolada por A. I. Yanson que sí tiene capacidad de movimiento
lateral, donde se han obtenido imágenes de los electrodos [39]
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un diapasón de cuarzo que sirva como sensor de fuerzas [41, 42] para estudiar
también las propiedades mecánicas en los contactos metálicos.
2.2 el microscopio de fuerzas atómicas .
Es posible estudiar las propiedades elásticas en estructuras formadas por
átomos individuales, como los contactos de tamaño nanométrico, utilizando
como instrumento el Microscopio de Fuerzas Atómicas (AFM), inventado en
1986 por Binnig, Quate y Gerber [9]. Aunque un AFM comparte muchos
componentes con un STM, al ser el AFM es una derivación del STM, entre
estas técnicas hay una diferencia fundamental: la magnitud que se mide
utilizando el AFM es la fuerza entre los átomos de una punta y de una
superficie, en lugar de la corriente túnel. Por tanto, a diferencia de los estudios
hechos con STM, no es necesario que tanto la punta como la superficie
sean conductoras. Desde su invención, la microscopía de fuerzas ha sido
ampliamente utilizada y se han desarrollado una gran cantidad de variaciones
técnicas, que han hecho progresar el campo de la física de las superficies:
estudios hechos con AFM han permitido acceder a propiedades relacionadas
hasta con fenómenos a escala atómica [43], estudiando de las propiedades de
las estructuras formadas en el espacio real [44] o tribológicas [45, 46] de las
superficies, siendo incluso utilziado como electrómetro [47].
Al contrario que la corriente túnel, que tiene una dependencia monótona
decreciente de la distancia entre punta y muestra, las fuerzas que se investigan
utilizando un AFM pueden ser atractivas o repulsivas. Además, mientras que
la corriente túnel que involucra átomos separados por distancias del orden de
1 Å, las fuerzas entre punta y muestra tienen contribuciones de largo y corto
alcance.
De manera general, las fuerzas más importantes en la microscopía de
fuerzas atómicas son las fuerzas electrostáticas, las fuerzas magnéticas, las
fuerzas de van der Waals, las fuerzas debidas a la fricción entre punta
y muestra y las fuerzas de corto alcance debidas al enlace químico. En
los experimentos que se realizan en condiciones ambiente, pueden existir
además fuerzas debidas a la presencia de líquidos e hidrocarburos sobre las
superficies.
En vacío, las fuerzas dominantes entre dos metales conductores no
magnéticos, cuando la distancia entre punta y muestra es mayor que 1 nm las
fuerzas dominantes son las electrostáticas y/o las fuerzas de van der Waals.
A distancias menores que 1 nm son cada vez más importantes aquellas que
dan lugar al enlace químico.
Las fuerzas electrostáticas entre dos conductores son fuerzas de largo
alcance atractivas, que se dan entre dos superficies entre las que existe una
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Figura 2.10: Fuerza calculada correspondiente a la dependencia de la fuerza frente
a la distancia de separación entre la punta y la muestra, z representadas
respectivamente por una esfera de radio R = 10 nm y un plano.
La contribución electróstatica muestra una dependencia F vs z−1, con
∆V = 1 V. La contribución de vdW es F vs z2 mayor que la contribución
electrostáticas para distancias < z < 4 nm, con AAu = 4,4× 10−19 J [2]; a
distancias menores de 1 nm aparecen las contribuciones de la fuerzas de
corto alcance, para la que se ha supuesto la correspondiente las fuerzas
de adhesión, con zm = −80 pm, λ = 45 pm y Eb = 0,7 eV.
diferencia de potencial ∆V. La dependencia de esta fuerza con la distancia
entre punta y muestra, z, esta dada por
Felectr = −12
d
dz′C(z
′)
∣∣∣∣
z′=z
(∆V)2 , (2.8)
donde C es la capacidad entre punta y muestra que depende de la forma de
las mismas. Esta fuerza se puede calcular para un el modelo de una esfera
de radio R a una distancia d de un plano [48]. Cuando el radio de la esfera
es mucho mayor que la distancia al plano, esta expresión se puede aproximar
por
Felectr(z,∆V) ' −piε0R (∆V)
2
z
, (2.9)
donde ε0 es la permitividad eléctrica del vacío, 8,854× 10−12 C2N−1m−2.
Las fuerzas de van der Waals (vdW) son fuerzas atractivas de largo alcance,
cuyo origen viene de la la fluctuación de los momentos dipolares eléctricos de
los átomos y moléculas de la punta y la muestra. La dependencia exacta de la
fuerza de vdW depende tanto de los materiales como de la forma de la punta
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y de la muestra. Por ejemplo, para una esfera y un plano, la dependencia de
la fuerza es [49]
FvdW(z) = −AR6z2 , (2.10)
donde A es la constante de Hamaker, R el radio de la esfera y z la distancia
esfera plano y la esfera.
En experimentos entre contactos atómicos metálicos es posible minimizar
las contribuciones de origen electrostático y de vdW. La primera es posible
anularla aplicando un voltaje entre los electrodos igual a la función de trabajo
de las caras. La de vdW es posible minimizarla para distintas formas de la
punta y la muestra.
Cuando la distancia entre punta y muestra empieza a ser suficientemente
pequeña, en el rango de 5− 2 Å, el solapamiento entre las funciones de onda
de los electrones de los átomos de la punta y de la muestra más próximos
da lugar a una interacción adicional a la que nos referiremos como fuerzas
provenientes del enlace químico, Fchem. Una característica común a las fuerzas
relacionadas con el enlace químico es la presencia de una región repulsiva y
otra atractiva. La repulsiva se da para distancias menores que la distancia de
equilibrio z0, mientras que a distancias mayores la fuerza es atractiva.
Se ha investigado experimentalmente la dependencia de las fuerzas de corto
alcance tanto con la posición de los átomos [43] como con la naturaleza
química de los mismos [50]. Particularmente, se han observado entre dos
puntas efectos atribuidos a la interacción metálica, descrita por Rose et
al. [51]. Esta interacción se puede expresar en términos de energía como
E = −Eb (1+ x) e−x donde Eb se corresponde con la energía de adhesión o
ligadura, x= (z− zm)/λ donde zm es la distancia del mínimo de energía−Eb y
λ es la longitud característica de la interacción. La fuerza debida a la adhesión
es:
Fadh(z) = −Ebλ
(
z− zm
λ
)
exp
(
− z− zm
λ
)
. (2.11)
Estos tres parámetros, Eb, zm y λ, han sido medidos por Rubio-Bollinger,
Joyez y Agraït [7] en un contacto de Au encontrando zm = −80± 40 pm y
λ = 45± 3 pm y Eb = 0,7± 0,2 eV.
Aunque también es posible proponer modelos empíricos para describir
los enlaces químicos basados en un potencial Lennard-Jones o de Morse,
que pueden ser utilizados para explicar cualitativamente la parte repulsiva y
atractiva de las fuerzas de corto alcance y su rango de acción. Estos modelos
no pueden describir un enlace cuya fuerza exhiba una depenencia angular,
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algo característico de los enlaces químicos, especialmente acusada en el caso
del enlace covalente.
2.2.1 Funcionamiento del AFM.
Los microscopios de fuerzas atómicas constan de una punta, que se acerca
a una superficie, ejerciéndose sobre esta punta las fuerzas que se quieren
detectar. Esta punta se encuentra sujeta a un extremo de un sensor de fuerzas
que es generalmente un fleje4. Como resultado de la interacción entre la
punta y la superficie, las características mecánicas estáticas (deformación de
flexión y torsión) como las dinámicas (frecuencia de resonancia y factor de
calidad de los distintos modos de vibración) cambian. La información sobre
la interacción de la punta con la superficiepuede extraerse del cambio de
las características mecánicas del sensor. Para ello se utilizan distintas técnicas
como el cambio en la deflexión de un haz láser que se refleja en el extremo del
fleje. Esta señal, que contiene la información sobre la interacción entre la punta
y la muestra se introduce en un circuito retroalimentado para controlar que
la interacción entre la punta y la muestra sea constante mientras es explora la
superficie de la muestra.
Las propiedades elásticas locales de los materiales pueden ser estudiadas
utilizando métodos estáticos y dinámicos de la microscopía de fuerzas,
que se pueden encontrar descritos en [48, 52, 53]. Los métodos estáticos
utilizan una magnitud asociada a la deformación del sensor de fuerzas,
estudiando la dependencia de la fuerza con la distancia entre punta y muestra.
En los métodos dinámicos se fuerza al sensor a oscilar y se mide una
magnitud derivada de la interacción entre la punta y la muestra, estudiando
generalmente la dependencia de la amplitud de oscilación o la frecuencia de
resonancia, ya que ambas varían como resultado de la interacción en función
de la distancia entre punta y muestra.
En esta sección se abordará una implementación estática y dinámica a
bajas temperaturas de un microscopio de fuerzas, adecuada para fabricar y
manipular contactos atómicos, pues, aunque existen diseños comerciales de
AFM capaces de operar en un entorno criogénico, su número es relativamente
escaso frente al de diseños de STM debido a las dificultades de adaptar las
técnicas de detección a los entornos criogénicos.
El sensor de fuerzas.
La detección de las fuerzas que actúan entre los átomos de la punta y la
muestra se realiza midiendo la deformación de un sensor de fuerzas, similar
4 también llamado palanca o micropalanca.
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F
Figura 2.11: Dimensiones, sistemas de coordenadas y notación utilizada para
describir la flexión del fleje de sección rectangular, cuyas dimensiones
longitud L, anchura w y grosor h. Este fleje está sometido a una fuerza
de flexión F en la dirección z aplicada en su punta, provocando la
deformación del fleje, que en su extremo está caracterizada por la
deformación ∆z y el ángulo θ.
al que se muestra en la figura 2.11. Cuando esta deformación es elástica y la
relación entre la fuerza aplicada (Fz) y la flexión del fleje (∆z) es proporcional,
y la constante elástica de flexión es kF.
Los sensores de fuerza adecuados para los experimentos que estudian
las propiedades mecánicas de los contactos atómicos deben ser capaces de
fabricar estos nanocontactos, por lo que es necesario que se pueda incrustar
la punta en la superficie, sometiendo a estos contactos a ciclos de tracción
y compresión. Para que el sensor sirva a este propósito hay que elegir su
constante elástica de forma que su valor sea mayor que la del contacto.
Los contactos atómicos tienen una constante elástica superior a 10 N/m [54,
55, 56, 7, 57], por lo que es necesario, para fabricar y manipular estos contactos
usar sensores con una punta conductora y constantes elásticas mayores
que 100 N/m. Algunos sensores microfabricados disponibles comercialmente
tienen constantes elásticas con valores muy bajos, entre 0,1 y 1 N/m, por lo
que se ha optado por utilizar como sensor un hilo de Au, el metal a estudiar.
Para ello se corta un hilo de Au de 2 mm de largo y 0,125 mm de diámetro,
con una constante elástica típica mayor que 100 N/m y se fija soldándolo a un
tornillo, que luego se enrosca en el cuerpo del microscopio. Este sensor carece
por tanto de una punta como la de los flejes microfabricados, adecuada para
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las aplicaciones en las que es necesario obtener resolución atómica lateral para
adquirir imágenes de superficies.
Cuanto mayor sea la constante elástica del fleje comparada con la de los
electrodos, menor será la deformación que se produzca del fleje respecto a
la producida en el contacto. Además, una constante elástica que sea mayor
que la de los electrodos hace previene la inestabilidad debida a que la
punta esté montada sobre el fleje, conocida como salto al contacto. Esta
inestabilidad ocurre en el modo cuasiestático cuando keff < ma´x (∂F/∂z) [48],
donde k−1eff = k
−1
F + k
−1
elec y, cuando kF  kelec, no se debe a la constante elástica
del fleje, sino del electrodo en sí (kelec). Por tanto, este criterio nos sirve para
establecer un valor mínimo de la constante elástica.
El fleje debe tener:
1. una constante elástica mayor que la del contacto para que se pueda
incrustar la punta en la superficie, para así, sometiendo a estos contactos
a fuerzas de tracción y compresión, fabricar los contactos atómicos.
2. una constante elástica mucho mayor que la del contacto, de tal forma
que la deformación del fleje sea despreciable frente a la deformación del
contacto.
3. una constante elástica tal que prevenga el salto del régimen de túnel al
de contacto debido a la constante elástica del fleje.
Cuando la forma del sensor es suficientemente sencilla es posible
determinar las características mecánicas estáticas (constantes elásticas) y
dinámicas (frecuencias de resonancia) del sensor de fuerzas en sensores cuyas
geometrías y deformaciones son suficientemente permiten usar métodos
analíticos. La deformación de este sensor de fuerzas, un hilo, se puede estimar
a partir del cálculo de la deformación de un fleje de sección circular. Cuando
la forma del sensor es más compleja, para calcular tanto las deformaciones
del sensor como sus características mecánicas, se ha de recurrir a técnicas
numéricas, como el método de elementos finitos.
La deformación de un fleje, que es equivalente a una barra con un extremo
empotrado y el otro libre se muestra en la figura 2.11. Para pequeñas
deformaciones, producidas por una fuerza que actúa en el extremo del mismo
,tiene en general tres componentes (Fx,Fy, Fz), que dan lugar a deformaciones
de flexión y torsión. En el caso de que la fuerza aplicada en el extremo del
fleje esté orientada en la dirección z, se tiene una deformación de flexión. El
desplazamiento del fleje del extremo del fleje, ∆z es [20],
∆z =
L3
3EJY
Fz (2.12)
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donde E es el módulo de Young del material utilizado, JY es el momento
de inercia de área JY =
∫
dS z2, L es la longitud del fleje cuando no está
sujeto a deformaciones y la integración se hace sobre la sección del plano
perpendicular al eje z. La constante elástica en la dirección z de un fleje
rectangular es kz = wh2E/4L3, y dado que el módulo de Young en una
muestra de Au policristalina metales es de 80 GPa, es posible fabricar flejes
con constantes elásticas en el rango 100− 250 N/m cortando un hilo de Au.
La calibración de la constante elástica de flexión del fleje se realiza midiendo
la deformación cuando se aplica una fuerza en el extremo libre. Se ha
sometido el fleje a varios pesos diferentes para comprobar la linealidad
de la dependencia de la deformación con la fuerza. Para ello se observa
la deformación del fleje bajo un microscopio óptico, obteniéndose un
comportamiento lineal para cargas pequeñas.
Detección de la deformación del fleje.
Existen diversas técnicas para detectar la deformación estática de un sensor
de fuerza. El método más comúnmente usado consiste en medir la reflexión
de un haz láser en el extremo del fleje a través de un fotodiodo de cuatro
cuadrantes [58], como se ilustra en la figura 2.12a. Para operar estos sistemas
a baja temperatura es posible guiar el haz láser entre el exterior del criostato y
el fleje utilizando una fibra óptica [59]. La utilización de este método implica
que el haz ha de incidir en el fleje de forma precisa, lo que hace complicado
el uso de esta técnica a bajas temperaturas.
Otra técnica utilizada para detectar la deformación del sensor de fuerzas
es la interferencia entre la luz reflejada desde el fleje con la reflejada en el
extremo de una fibra de vidrio, que está situada muy cerca del sensor 2.12b
[59, 61]. Estas técnicas son utilizadas a bajas temperaturas con éxito [62] y en
presencia de campos magnéticos [63]. Una desventaja de estos dos métodos
cuando se utilizan en un montaje experimental a bajas temperaturas proviene
de que la potencia disponible para enfriar suele ser limitada. Por tanto, la
potencia suministrada por el láser, puede producir calentamientos indeseados
en el fleje.
Es posible utilizar otros métodos de detección como los sensores de fuerza
piezoresistivos, [64] que han sido utilizados con éxito a bajas temperaturas
[65] y miden el cambio de una resistencia en el sensor de fuerzas, de donde se
obtiene la deformación del sensor. Tales diseños pueden requerir un voltaje de
polarización de la señal tan alto que puede resultar en la disipación del orden
de mW, por lo que puede ser inadecuado para su uso a baja temperaturas.
Otro método posible consiste en utilizar el cambio de la capacidad de un
condensador formado por el sensor y un electrodo [60].
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(a) Deflexión de un haz láser. (b) Interferómetrico.
(c) Un fleje piezoresistivo. (d) Capacitivo (figura tomada de [60].
Figura 2.12: Ilustración de algunos de los métodos de detección de la flexión de un
fleje.
Junto con los métodos anteriores, se puede utilizar un microscopio de efecto
túnel, que no actúa como sonda local sino como sensor de desplazamiento.
Este método fue utilizado por Binnig, Quate y Gerber para detectar la
deformación en un AFM [9] y posteriormente por Rubio-Bollinger para
detectar las fuerzas en nanocontactos [6] y en una cadena de átomos [56].
La resolución del detector está relacionada con la constante elástica del fleje
y el valor de la fuerzas en los contactos atómicos, siendo estas últimas del
orden de 1 nN. La constante elástica del fleje debe ser mayor que la de los
contactos que se quieren fabricar que es del orden de 10 N/m. Por tanto, para
tener una resolución en la fuerza de 0,1 nN cuando la constante elástica del
fleje de 100 N/m es necesario un detector que resuelva 1 pm.
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Figura 2.13: Espectro de la poten-
cia espectral de deflex-
ión (puntos) obtenido
numéricamente de un
fleje de Au a 4,2 K. La
linea corresponde a una
función lorentziana con
k = 75 N/m y el origen
del eje de frecuencias es
4312,6 Hz y el factor de
calidad Q = 9000. Se han
tomado 6× 108 muestras
a una frecuencia de sam-
pleo es 100 kHZ.
1.2
1.4
0 8
1
(p
m
2 /
H
z)
0.6
.
0.2
0.4
po
te
nc
ia
 e
sp
ec
tra
l d
e 
la
 a
m
pl
itu
d 
de
 v
ib
ra
ci
ón
 
-5 -4 -3 -2 -1 0 1 2 3 4 5
0
frecuencia (Hz)
Utilizar la corriente túnel para detectar la deformación de un sensor de
fuerzas, permite aprovechar la extrema sensibilidad para la detección de
cambios de la corriente con la distancia en el régimen de túnel. Dado
que la corriente túnel decae exponencialmente, (la longitud típica de este
decaimiento es de 44 pm para una barrera aparente de 5 eV), es posible
apreciar cambios de 1 pm cuando la corriente túnel varía un 2 %, lo que
permite resolver valores de la fuerza de 0,1 nN para un fleje con kFleje = 100
N/m.
Esta resolución se evidencia en el espectro de la señal de deflexión (figura
2.13), donde se resuelve la resonancia asociada al primer modo de flexión del
fleje. La constante elástica efectiva de este fleje obtenida con la calibración a
temperatura ambiente es de 100 N/m, con un error del 30 %.
Aplicando el teorema de equipartición de la energía a un oscilador
armónico [66] para el primer modo de flexión, es posible calibrar la constante
elástica del fleje a 4,2 K utilizando la fórmula kBT ≈ kFleje〈A2〉 [20]. El valor
obtenido de la calibración térmica a partir del área bajo la curva es kFleje = 75
N/m, que está dentro del error experimental del valor obtenido con la
calibración de la constante elástica a temperatura ambiente.
La amplitud de la vibración del fleje asociada a la fluctuación térmica es
menor cuando disminuye la temperatura y aumenta la constante elástica. Por
tanto, la combinación de un fleje con una constante elástica alta (k ∼ 100
N/m), y de un entorno criogénico hace accesible una alta resolución en la
medida de fuerzas, necesaria para los experimentos de fuerzas.
Además de la fuerza, es posible obtener el gradiente de la medida de
las características dinámicas del fleje (frecuencia de resonancia y factor
de calidad) [67]. La resolución del sensor hacen que sea compatible la
implementación de un modo dinámico de ultra baja amplitud, propuesto
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por Binnig, Quate y Gerber [9], utilizando el STM como detector de la
deformación del fleje. Cuando se utiliza este modo de pequeña amplitud es
posible la adquisición simultánea de F, ∂F/∂z y la amplitud.
El montaje experimental que empleamos es un STM a baja temperatura
que detecta la flexión del hilo de Au que actúa como sensor de fuerzas,
mientras utilizando otro microscopio para formar los contactos de Au en
la cara contraria del hilo, como se muestra en la figura 2.14. Además esta
configuración nos permite tener un microscopio combinado AFM y STM,
pues es posible medir la corriente que pasa a través del contacto así como
permite la limpieza in situ, lo que es relevante a la hora minimizar la presencia
de contaminantes que puedan distorsionar las medidas de las propiedades
mecánicas y del transporte electrónico en nanocontactos y cadenas.
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Figura 2.14: Microscopio combinado AFM y STM. Un hilo del material a estudiar
(Au) se fija al cuerpo del microscopio por un extremo. En el extremo
contrario se acercan dos electrodos de mismo material (Au) que pueden
actuar como un STM. Uno de ellos, el superior en este caso, se utiliza
para detector la deformación del hilo de Au. Cuando formamos un
nanocontacto utilizando el STM inferior, este hilo actúa como un sensor
de fuerzas, y es posible medir la deformación del hilo fijando la corriente
del STM auxiliar. Una imagen de este microscopio se muestra el inserto.
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En las secciones anteriores se han descrito herramientas que están
especialmente adaptadas para el estudio de las propiedades mecánicas y
del transporte electrónico a bajas temperaturas. Varias son las razones que
motivan el uso de un entorno criogénico.
Las propiedades del transporte electrónico en contactos de tamaño
nanométrico necesitan que el contacto esté en el estado superconductor,
lo que hace imprescindible el uso de las bajas temperaturas. Además,
estas propiedades son estudiadas mediante técnicas espectroscópicas, que
se benefician de que a bajas temperaturas la resolución aumenta pues están
finalmente limitadas por la temperatura.
Aunque utilizar la corriente en el régimen de túnel para medir la flexión
del sensor de fuerzas es un método que proporciona una resolución muy alta
a la hora de medir cambios en la distancia presenta ciertos problemas.
Primero, para medir esta deformación con precisión subatómica es
necesario que la punta se mantenga sobre el mismo átomo. Por consiguiente,
es necesario considerar la difusión de los átomos sobre las superficies ya que
este fenómeno afecta a la medida de la detección. En segundo lugar, aunque
se puede considerar que la deformación del piezoeléctrico es proporcional
al voltaje aplicado, se pueden observar desviaciones de esta dependencia
lineal, asociadas a la fluencia de los granos de la cerámica. Por último,
la dilataciones diferenciales térmicas entre los distintos componentes del
microscopio resultan en pequeñas derivas en la posición de la punta sobre
la muestra.
Aunque los modernos microscopios pueden corregir estos problemas
usando distintas estrategias, el uso de un entorno criogénico proporciona
una solución de los mismos, pues a 4,2 K disminuye la probabilidad de
activar estos procesos térmicamente. También el comportamiento lineal de la
cerámica piezoeléctrica mejora, pues el fenómeno de la fluencia depende de
la temperatura [68]. Además, a temperatura y presión ambiente, la superficie
de los sólidos cambia constantemente por la adsorción y desorción de átomos
y moléculas que toman de la atmósfera que los rodea. Para el estudio de
superficies limpias y bien definidas es necesario que el sistema experimental
se encuentre en condiciones de ultra alto vacío. Las bajas temperaturas
proporcionan un entorno único, ya que a 4,2 K el He es la única especie
química con una presión de vapor apreciable5., con lo que se minimiza la
exposición de estas superficies a contaminantes.
5 Para bajas temperaturas la presión de vapor de He y H2 es PV(He) ' 103 mbar, PV(H2) ≤
10−5 mbar.
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Figura 2.15: Esquema del criosta-
to utilizado en los
experimentos de
fuerzas y el bote
donde se aloja el
microscopio.
Sin embargo, la implementación a bajas
temperaturas de las microscopía de sonda
local presenta dificultades técnicas. Es nece-
sario utilizar material con coeficientes de di-
latación similares para minimizar la presen-
cia de tensiones no deseadas que pudieran
en último caso fracturar algún componente
del STM. También es necesario un sistema
de posicionamiento grueso que se a capaz de
trabajar a bajas temperaturas. Además, para
evitar perturbaciones externas en la señal de
corriente es necesario un diseño del STM
rígido y compacto. Por un lado, una alta fre-
cuencia de resonancia ayuda a atenuar las
excitaciones de baja frecuencia mientras que
un diseño compacto permite utilizar muelles
para suspender el STM. Además, un STM
compacto y con poca masa junto con un set-
up que minimice las pérdidas térmicas ayu-
da a minimizar el consumo de He.
La fluencia de una cerámica piezoeléctrica
viene determinada por la deformación
de los granos dentro de la misma. Los
parámetros relevantes son la deformación
aplicada y el tiempo de respuesta. Este
tiempo aumenta con la temperatura de la
cerámica [68]. Así, la respuesta de la misma
ante un cambio en el será más parecida a
la ideal ya que este fenómeno tiene una
dependencia logarítmica con el tiempo de
relajación .
A diferencia de otras implementaciones que pueden necesitar de un
acondicionamiento específico, estas herramientas se pueden usar con un
sistema experimental estándar, que no necesita de modificaciones para alojar
estas sondas de microscopía de sonda local. Por tanto, para alcanzar 4,2
K se puede utilizar la técnica usual, consistente en insertar un bote donde
está encerrado el microscopio en un recinto lleno de He líquido, como se
muestra en la figura 2.5. Es posible, alcanzar temperaturas por debajo de 4,2
K, bajando la presión del He bombeando el recinto y usando un diodo de
silicio Lakeshore DT-471 en el cuerpo del microscopio o de la MCBJ es posible
medir la temperatura.
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Con objeto de minimizar el intercambio térmico entre el baño y el exterior,
el recipiente que contiene este líquido está aislado del exterior a través de
un compartimento vacío. Adicionalmente, este compartimento puede estar
rodeado por otro recinto lleno de nitrógeno líquido. Esta última técnica no es
adecuada en los experimentos que requieran la mayor estabilidad mecánica
posible debido a que el nitrógeno, que está en ebullición formando burbujas
de gas que pueden degradar la estabilidad mecánica.
Las sondas que contiene el bote donde está el sistema experimental están
conectadas mediante cables al exterior, elegidos según la aplicación a la que
estén dedicados: los cables que transportan las señales son coaxiales o pares
trenzados, según las característica de la señal del experimento a realizar,
mientras que los dedicados al movimiento el microscopio o la MCBJ son
de bronce fosforoso. Estos últimos tienen un resistencia de 16 Ohmios a
temperatura ambiente y están anclados térmicamente a la pared del bote. Las
prestaciones son suficientes como para mantener el experimento frío con un
ritmo de evaporación de He de 0,15− 0,17 l/h.
El bote, además, es bombeado antes de su enfriamiento hasta presiones
menores que 10−5 mbar durante un período de aproximadamente 1 hora con
dos propósitos: eliminar del bote gran parte de partículas contaminantes que
pudieran impactar sobre las muestras a estudiar y por otro lado reducir la
conexión térmica del sistema con el exterior. Dependiendo de las necesidades
del experimento se puede añadir una pequeña cantidad de He en estado
gaseoso y de alta pureza (P(He) ' 2 mbar a temperatura ambiente). El
propósito de utilizar esta técnica es acelerar el intercambio térmico de el
sistema experimental con el baño criogénico. Este gas puede ser retirado a
bajas temperaturas mediante una criobomba de carbón activado, que adsorbe
las moléculas de gas gracias a su gran superficie. En los experimentos
utilizando las técnicas de microscopía de túnel y de fuerzas se ha procedido a
limpiar a bajas temperaturas la zona de los contactos bien haciendo repetidas
ciclos de indentación en la superficie, bien extrayendo material limpio de los
electrodos. En este último caso hemos encontrado que es eficiente aplicar un
campo eléctrico intenso durante un tiempo muy corto entre los dos electrodos
de tal forma que se deposite un cantidad de material sobre uno de los
electrodos.
Todo el criostato se encuentra suspendido de cuerdas elástica sujetas a un
soporte, y a su vez, fijado a una pilar. El objeto de estas precauciones es el
de atenuar de forma pasiva las vibraciones mecánicas del entorno. Dentro del
bote tanto el microscopio como la MCBJ están suspendidos de muelles para
atenuar aún más estas vibraciones. Todas estas precauciones son importantes
para no implementar un sistema de amortiguamiento viscoelástico.
32 métodos experimentales de microscopía de sonda próxima a bajas temperaturas
2.4 conlusiones .
La formación y estudio de las propiedades de la materia a escala nanométrica
hace necesario el uso de herramientas experimentales especialmente
diseñadas, pueseben satisfacer las demandas de estabilidad mecánica
y resolución experimental. Ésto es especialmente necesario tanto para
estudiar los fenómenos relacionados con las propiedades mecánicas y de
transporte electrónico de los nanocontactos metálicos como para fabricar estas
estructuras.
Estas demandas hacen necesario el uso de las bajas temperaturas para
tener el grado de control necesario sobre estas estructuras. Para ello, se
han desarrollado implementaciones de las herramientas de microscopía de
sonda local (STM y AFM) que aúnan las características anteriores (estabilidad,
resolución y operación en un entorno criogénico). En particular, se ha
introducido la unión de rotura controlada mecánicamente, que combina la
simplicidad en el diseño con un alto grado de estabilidad mecánica y una
mínima exposición de los contactos atómicos a los contaminantes.
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introducción
En las últimas décadas la fabricación y caracterización de estructurasindividuales de dimensiones atómicas ha suscitado entre la comunidadcientífica un gran interés, del que participan distintas disciplinas
estando entre ellas la física, la química y la biología. La posibilidad
de producir contactos entre metales de dimensiones atómicas, utilizando
inicialmente el microscopio de efecto túnel y, posteriormente, con la ayuda
de otras técnicas como las uniones de rotura controladas mecánicamente, ha
permitido el estudio experimental del transporte electrónico en contactos que
involucran hasta un sólo átomo [10]. A pesar de su aparente sencillez, que
permite una comparación con modelos teóricos, dichas estructuras poseen
propiedades que todavía no han sido explicadas.
Distintos factores hacen atractivo el estudio de sistemas en esta escala.
Por un lado, según disminuye el tamaño de los sistemas nanofabricados, es
más importante considerar el análisis de las propiedades de estas estructuras
partiendo del estudio de sus componentes básicos. Esta estrategia, conocida
como bottom-up approach, está inspirada en los sistemas biológicos. En dichos
sistemas la naturaleza ha creado todas las estructuras necesarias para la
vida a partir de unas unidades básicas. Del mismo modo, las estructuras
de tamaño nanométrico pueden ser consideradas como el ensamblamiento
de unos componentes básicos, que, en última instancia, son átomos o
moléculas individuales. Hoy en día, técnicas como el STM o el AFM hacen
posible la realización de esta estrategia experimentalmente. Aparte del interés
que tenga la fabricación de dispositivos que con nuevas funciones, estos
sistemas poseen un interés básico. Dado su reducido tamaño, los efectos
derivados del confinamiento de la función de onda son espectaculares y, por
tanto, presentan propiedades que merecen ser investigadas no sólo por su
implicación práctica en el diseño de dispositivos.
Entre dichas propiedades de cabe mencionar las diversas magnitudes
asociadas al transporte electrónico. En los metales las propiedades del
transporte electrónico varían al reducir sus dimensiones hasta, en último
caso, la escala atómica, como se muestra en la figura 3.16. Por ejemplo,
en un sólido macroscópico, la resistencia eléctrica está determinada por la
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Figura 3.16: Esquema del transporte electrónico a través de un contacto puntual entre
metales. Según la relación entre la anchura del contacto d, el recorrido
libre medio ` y la longitud de onda de los electrones de conducción λF
es necesario tratar el transporte electrónico en distintos regímenes. De
izquierda a derecha se representa: el régimen clásico, el régimen balístico
y el régimen totalmente cuántico.
sección, la longitud y la conductividad del conductor. Según se reducen
las dimensiones de la constricción, esta relación deja de ser aplicable, hasta
que en contactos tan pequeños como los de tamaño atómico es necesario
recurrir a una descripción que tome en cuenta los fenómenos de interferencia
y difracción del electrón.
La escala de longitudes del contacto L define un cambio de régimen
macrocópico al mesoscópico, asociado a la relación entre L y la longitud de
coherencia de fase Lφ. Esta última se define como la distancia media que se
propaga un electrón cuya función de onda tiene una fase bien definida. Para
L > Lφ el comportamiento es clásico, ya que el contacto es tan grande como
para que los electrones experimenten varias colisiones inelásticas, provocando
la pérdida de la coherencia de fase de las funciones de onda. Por el contrario,
si L < Lφ es necesario considerar también la naturaleza ondulatoria del
electrón.
En sistemas cuyas longitudes típicas sean aún menores que la longitud
de coherencia podemos distinguir otros regímenes. Un cambio de escala
relevante está asociado al recorrido libre medio del electrón en el metal, `.
Éste es la distancia media que recorren los electrones entre dos colisiones que
tienen lugar con intercambio de momento pero sin destruir la coherencia de
fase. Si L > ` el electrón sufre numerosas colisiones elásticas al atravesar
el conductor y se dice que nos encontramos en el régimen difusivo. Por el
contrario, si L < ` la probabilidad de dispersión en el contacto es mínima,
salvo en las fronteras del mismo. Este régimen de transporte es el denominado
régimen balístico. En estos contactos hay un gradiente de potencial en la
región cercana al contacto que acelera a los electrones a cortas distancias. La
conducción a través de este tipo de contactos fue por primera vez considerada
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por Sharvin [69], que señaló la semejanza con el problema del flujo de una
gas diluido a través de un orificio pequeño [70]. Utilizando una aproximación
semiclásica es posible obtener la conductancia a través de un contacto de radio
a. En este caso se supone que la densidad de estados de los electrones en los
electrodos es la de un gas de electrones libres. Si aplicamos un voltaje V entre
estos dos electrodos, la conductancia del mismo en ausencia de colisiones,
está dada por
GSharvin =
2e2
h
(
kFa
2
)2
, (3.1)
donde h es la constante de Planck, kF es el vector de onda de Fermi.
Esta expresión, conocida como la conductancia de Sharvin, depende de la
densidad electrónica a través de kF y es independiente de la conductividad y
el recorrido libre medio.
Por último, cuando las dimensiones del contacto son menores o del orden
de 1 nanómetro, como es el caso de los contactos formados por un sólo
átomo, la dimensión es comparablea la longitud de onda de Fermi. En
este caso se dice que el transporte en este contacto no puede ser descrito
utilizando argumentos semiclásicos, alcanzando el límite de una descripción
completamente cuántica.
3.1 el formalismo de landauer-büttiker
Una constricción de unos pocos átomos formada entre dos electrodos
metálicos, tiene dimensiones menores que el recorrido libre medio ` y
la longitud de coherencia Lφ y, por tanto, el transporte electrónico en
este sistema se encuentra dentro del régimen mesoscópico. El formalismo
de Landauer-Büttiker1 proporciona una descripción del transporte en
este régimen. Según este formalismo, se considera que la dispersión de
los electrones se produce en una región S, conectada a dos electrodos
macroscópicos L y R a través de dos terminales perfectos, como se muestra en
la figura 3.17. Entre estos electrodos se establece una diferencia de potencial
V que hace circular una corriente eléctrica neta I. Los electrodos están a una
temperatura TL, TR y potencial químico µL, µR bien definidos, de tal manera
que se consideran como reservorios de electrones que salen o entran en ellos
a través de los terminales, representados en la figura 3.17.
En este modelo, los electrones se propagan a través de los terminales como
ondas planas en la dirección longitudinal. En la dirección transversal están
confinados debido a las dimensiones finitas del terminal y, en consecuencia,
los valores del momento transversal están cuantizados. Por simplicidad
1 Conocido también como formalismo de scattering.
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Figura 3.17: Representación esquemática del modelo que se utiliza para describir la
corriente a través de un conductor en el régimen balístico. Los reservorios
son los electrodos izquierdo y derecho, que proporcionan electrones
a la región S con una distribución de energías que corresponden a
sus potenciales químicos µL y µR y temperaturas TL y TR. Estos
electrones, transmitidos o reflejados en la región S, son absorbidos por
los reservorios.
supondremos que en los dos terminales hay el mismo número de modos,
N.
Los procesos de dispersión que se producen en la región S están
caracterizados por las amplitudes de probabilidad de transmisión y reflexión
entre cada uno de los modos. La amplitud de transmisión (reflexión) del modo
m del electrodo L al modo n del electrodo R se designa tmn (rmn). Este conjunto
de amplitudes de transmisión forman la matriz t (r). Dado que la corriente se
conserva, las matrices t y r están relacionadas por t†t+ r†r = 1 .
En particular, dicho formalismo proporciona una expresión para la
corriente eléctrica en función de las amplitudes de transmisión [71]
I(V) =
2e
h
∫ +∞
−∞
de [ fFD,L (e, TL)− fFD,R (e+ eV, TR)]Tr(tt†), µL−µR = eV,
(3.2)
donde e es la carga del electrón, e es la energía de los electrones medida
respecto al nivel de Fermi µL, Tr(A) es la traza de la matriz A, fFD,L (e, TL)
y fFD,R (e+ eV, TR) son las distribuciones de Fermi-Dirac para el electrodo
izquierdo y derecho respectivamente. La degeneración asociada al número
cuántico de espín se tiene en cuenta a través del factor 2.
Es posible demostrar que la matriz tt† es diagonalizable y por tanto se
puede expresar en función de sus valores propios en la base de los modos
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propios [72, 73]. Cada uno de los modos propios se denomina canal del
transporte electrónico, de tal forma que un electrón que se propaga a través
de un canal, sufre un proceso de dispersión en la región S y continúa
propagándose o reflejándose por el mismo canal: no hay dispersión entre
modos. La probabilidad de que el electrón se transmita está dada por el
conjunto de valores propios {τ1, . . . , τN}. Estos coeficientes adoptan valores
en el intervalo [0, 1]. La expresión anterior de la corriente en la base de modos
propios es
I(V) =
2e
h
∫ +∞
−∞
de [ fFD,L (e, TL)− fFD,R (e+ eV, TR)]
N
∑
n=1
τn (e) .
La conductancia diferencial se define como
Gdiff(V) =
dI(V′)
dV′
∣∣∣∣
V′=V
. (3.3)
A temperatura cero esta ecuación se reduce a la fórmula de Landauer
[74, 75]:
G = G0
N
∑
n=1
τn, G0 =
2e2
h
, (3.4)
donde G0 es el cuanto de conductancia y su valor es G0 = 7,75 × 10−5 S, y
los coeficientes de transmisión están evaluados a la energía de Fermi, µL. En
resumen, mientras los coeficientes de transmisión sean independientes de la
energía en un intervalo del orden de eV alrededor de la energía de Fermi,
podemos encontrar una solución al problema del transporte en donde la
conductancia se pueda expresar como una suma de contribuciones de canales
independientes.
Aún en el caso de que la transmisión τ sea máxima, cada uno de los canales
contribuye con una conductancia finita que se corresponde con una resistencia
de h/2e2 ≈ 12,9 kΩ. En contraste, en un sólido macroscópico la resistencia
viene determinada por la ley de Ohm,
R = ρ
L
S
(3.5)
donde ρ es la resistividad del material y S es la sección. En este caso, la
resistencia mínima puede ser cero.
El conjunto {τn} determina la conductancia unívocamente y es llamado
el número de identificación personal (PIN) de un conductor en el régimen
mesoscópico. No solamente la conductancia está determinada por {τn}, sino
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que {τn} interviene en otras magnitudes asociadas al transporte electrónico.
Por ejemplo, la densidad espectral de ruido de disparo2, debida a la
discretitud de las cargas, se puede escribir como
SI(τ1, . . . , τN , V) = 2eG0V
N
∑
n=1
τn (1− τn) , (3.6)
en el caso de un metal en el estado normal y temperatura cero [77]. Esta
magnitud para contactos con un solo canal de transmisión se anula si el canal
está completamente abierto (τ = 1) o cerrado (τ = 0) [78]. Otras magnitudes
como por ejemplo la potencia termoeléctrica [79] o las fluctuaciones de
conductancia dependen de las transmisiones de estos canales [80].
Figura 3.18: En el panel superior se muestra la evolución de la transmisión total
(∑ τn) y el número de canales abiertos en función de la separación de
los electrodos (∆x) al romper una unión de Al utilizando una MCBJ a 30
mK [3]. La separación aumenta de izquierda a derecha con el tiempo (eje
inferior), rompiendo el contacto a un ritmo de 0,5 pm/s hasta llegar al
régimen túnel (∆x > 0). Los valores {τn} se muestran en el panel inferior.
La indeterminación en la transmisión se estima menor del 1% para los
canales con símbolos • y del 3% para los canales con símbolos ◦. Los
cambios abruptos en la transmisión total se señalan con líneas verticales.
2 Del alemán Schrotrauschen [76], conocido por el término inglés shot noise.
3.2 motivación 39
3.2 motivación
Se han estudiado las distribuciones de los coeficientes de transmisión en
contactos pequeños [81, 4], cuya sección más estrecha es en último caso un
átomo, determinándode las transmisiones de cada canal. Estos contactos, que
están constituidos por unos pocos átomos de Al, alojan hasta 6 canales de
conducción. En la figura 3.18 se muestra como evoluciona la transmisión de
cada canal durante la formación de un contacto de un átomo de sección.
Estos trabajos dejan abiertas algunas cuestiones: ¿Cómo evoluciona {τn}
cuando aumentamos el tamaño de la constricción? Puesto que las propiedades
electrónicas están determinadas por los átomos en la constricción, ¿qué
relación guardan éstas con la disposición de los átomos? ¿Es cuantificable?
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Figura 3.19: Conductancia G en función de la distancia entre electrodos. Las muestras
corresponden a Pb, Al, Nb y Au en el estado superconductor a
bajas temperaturas [4]. La separación aumenta de izquierda a derecha,
rompiendo el contacto hasta llegar al régimen de túnel. Mientras se
rompe el contacto, se midieron curvas IV con las que se obtiene el
número de canales de conducción en cada región o una cota inferior
de dicho número (símbolo ‡). El origen del eje de distancias corresponde
al punto de ruptura del contacto.
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3.3 canales de transporte en contactos en el estado super-
conductor
El conjunto de coeficientes de transmisión de los canales de conductancia
{τ1, . . . , τN} es crucial en el estudio de las propiedades del transporte
electrónico en el régimen mesoscópico. Sin embargo, dicho conjunto no puede
determinarse experimentalmente en los contactos atómicos entre metales en
el estado normal. No obstante, como mostraron Scheer et al. [3], es posible
determinar los coeficientes de de transmisión si el contacto se establece entre
electrodos en el estado superconductor.
Esto es debido a que la curva característica IV de un contacto de
dimensiones nanométricas presenta una estructura subarmónica de gap (SGS)
para voltajes menores que 2∆/e, donde ∆ es el valor del gap superconductor.
Esta estructura es consecuencia del fenómeno conocido como reflexión
múltiple de Andreev (MAR). Por tanto, para llevar a cabo un experimento
en el que se pueda hallar {τn}, es necesario que los electrodos entre los que
se forma el contacto se encuentren en el estado superconductor.
Como se ha visto en la sección 3.1, en el caso de un conductor mesoscópico
en el estado normal, la corriente a temperatura cero puede expresarse como
la superposición de contribuciones independientes:
I =
(
G0
N
∑
n=1
τn
)
V. (3.7)
Es decir, la curva característica IV dibuja una recta con pendiente
G = G0 ∑n τn. La transmisión total es T = ∑n τn.
Una expresión análoga para un conductor mesoscópico en el estado
superconductor es posible siempre y cuando se cumpla la condición de que
las reflexiones de Andreev no mezclen los canales de conductancia [82, 83, 5].
En particular, este requisito se satisface si los coeficientes de transmisión {τn}
no dependen de la energía en un intervalo del orden de ∆ alrededor de la
energía de Fermi.
En tal caso es posible escribir la corriente total como la suma de las
contribuciones de cada uno de los canales de conductancia [3],
I(V, τ1, . . . , τN) =
N
∑
n=1
i(V, τn), (3.8)
donde i(τn, V) es la contribución a la corriente total del canal n con
transmisión τn. A diferencia de lo que ocurre en un conductor mesoscópico
en el estado normal, i(τn, V) no es proporcional a V.
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3.3.1 Reflexiones de Andreev y estructura de la curva IV.
Cuando alguno de los electrodos, o ambos, están en estado superconductor,
existe una contribución al transporte de carga relacionada con la reflexión de
Andreev [84].
eV
 
 
∆
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µL
N S
Figura 3.20: Esquema del proceso de
reflexión de Andreev. Un
electrón del electrodo en
el estado normal (•) se ve
reflejado como un hueco
(◦) y crea un par de
Cooper en electrodo en
el estado superconductor
cuando el voltaje aplicado
V es menor que ∆.
La reflexión de Andreev , como
se esquematiza en la figura 3.20, se
produce cuando un electrón pasa de
un metal en el estado normal, N,
a uno en el estado superconductor,
S. Este proceso de reflexión es la
contribución dominante al transporte
electrónico en el rango −∆ ≤ eV ≤ ∆,
donde eV es la diferencia entre los
potenciales químicos µR y µL. Un
electrón que procede del electrodo N, no
encuentra estados en el electrodo S en
el intervalo de energías (µR − ∆, µR + ∆).
Esto es, no hay transferencia de carga
debida al túnel de cuasipartículas en el
intervalo (µR − ∆, µR + ∆). Sin embargo,
el electrón incidente puede sufrir un
proceso de reflexión de Andreev al
llegar a S y reflejarse como un hueco
en el electrodo normal, transfiriendo una
carga 2e al electrodo superconductor en
forma de par de Cooper. Por tanto, la
reflexión de Andreev es el mecanismo por el cual una corriente disipativa
en un metal en el estado normal se convierte en una supercorriente en un
superconductor. Una descripción más detallada puede encontrarse en [85] o
en el libro de Tinkham [86].
En el caso de que ambos electrodos se encuentren en el estado
superconductor, pueden producirse reflexiones múltiples de Andreev, lo que
origina una compleja estructura en la curva característica IV. El caso más
sencillo corresponde a dos superconductores iguales, es decir, con el mismo
valor de ∆ y una densidad de estados BCS. La componente continua de la
corriente i(τ, V) a temperatura cero ha sido calculada por diversos autores
[82, 5, 83, 87]. En la figura 3.21 se muestra la IV en unidades reducidas, según
Cuevas et al. [5]. Para un valor determinado de la transmisión, por ejemplo
τ = 0,20, se observa en la corriente la llamada estructura subarmónica de gap
a voltajes menores que 2∆/e. Observamos inflexiones de la curva IV a voltajes
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Figura 3.21: Curvas IV en
unidades reduci-
das correspondi-
entes a un solo
canal de conduc-
ción para distintas
transmisiones a
temperatura cero,
según [5]. Las
inflexiones corre-
sponden al inicio
de las reflexiones
de Andreev de
orden n a energías
eVn = 2∆/n.
Vn = 2∆/en, n = 1, 2, . . . , que están asociadas al inicio de las reflexiones de
Andreev múltiples de orden n. Este esquema puede verse modificado cuando
se tienen cuenta otros fenómenos, como los descritos por Bascones y Guinea
[87], que son más relevantes cuando el tamaño del contacto se acerca al valor
se acerca a la escala de la longitud de coherencia efectiva
√
χ0L, que no son
despreciables para L ≈ 10 nm, especialmente en Pb.
La compleja estructura de la curva IV se puede explicar de una forma
cualitativa para transmisiones mucho menores que 1. Las excitaciones en
el electrodo superconductor son cuasipartículas con carga negativa (tipo
electrón) y cuasipartículas con carga positiva (tipo hueco). A voltajes V >
2∆/e una cuasipartícula de carga negativa puede pasar del electrodo L al
electrodo R ya que existen estados desocupados en R, tal y como se representa
en el esquema de la figura 3.22a. Puesto que la cuasipartícula atraviesa la
barrera una sola vez, este proceso contribuye a la corriente proporcionalmente
a τ y domina para voltajes V ≥ 2∆/e.
Cuando el voltaje aplicado V es menor que 2∆/e, la transferencia de una
cuasipartícula ya no está permitida al no existir estados en R, como se muestra
en el esquema de la figura 3.22b. Sin embargo, puede existir una contribución
a la corriente cuando V, aún siendo menor que 2∆/e, es mayor o igual
que ∆/e. Este proceso corresponde a una reflexión de Andreev, similar a la
que ocurre en un contacto entre un metal en el estado normal y otro en el
estado superconductor. En este rango de energías una cuasipartícula con carga
negativa, tipo electrón, es reflejada como una cuasipartícula con carga positiva,
tipo hueco. En la reflexión se transfiere un par de Cooper al electrodo derecho,
véase figura 3.22b, y una cuasipartícula tipo hueco al electrodo izquierdo. La
contribución a la corriente de este proceso es proporcional a τ2 ya que la
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Figura 3.22: Esquema de los procesos de transferencia de carga que dan lugar
a la estructura subarmónica de gap en la corriente que circula entre
dos electrodos en el estado superconductor: túnel de cuasipartículas
(a), reflexión de Andreev (b), reflexión de Andreev múltiple (c) y sus
contribuciones asociadas a la corriente.
barrera es atravesada por dos cuasipartículas, y es la principal contribución
para el intervalo de voltajes ∆/e ≤ V < 2∆/e.
A voltajes menores que ∆/e el transporte de carga se puede producir
mediante procesos de reflexión de Andreev múltiples. Por ejemplo, para
voltajes V ≥ 2∆/3e, que corresponden al orden con n = 3, se puede transferir
carga cuando se producen dos reflexiones de Andreev. La energía de una
cuasipartícula tipo electrón es tan pequeña que una vez reflejada como tipo
hueco, no puede alcanzar un estado desocupado en el superconductor de la
izquierda. Sin embargo, la cuasipartícula reflejada (tipo hueco) sí puede sufrir
a su vez una reflexión, como tipo electrón, creando un par de Cooper en el
electrodo de la izquierda y una excitación tipo electrón en el de la derecha.
Cuando ésto ocurre, la cuasipartícula, doblemente reflejada, tiene energía
suficiente como para alcanzar un estado desocupado en el superconductor
de la derecha. El proceso es proporcional a τ3 y es el dominante en el rango
2∆/3e ≤ V < ∆/e.
En resumen, podemos concluir que la estructura subarmónica de gap es
debida a las reflexiones de Andreev, que proporcionan una manera de ganar
múltiplos de la energía eV del campo eléctrico. Estas reflexiones se inician
a energías 2∆/n, dando lugar a procesos en los que están involucradas n
cuasipartículas que cruzan la barrera hasta encontrar un estado disponible en
los electrodos L o R. Dependiendo de si n es par o impar, al final del proceso se
transfiere una cuasipartícula con carga positiva al electrodo izquierdo o con
carga negativa al electrodo derecho, resultando una transferencia de carga
44 transporte electrónico a través de contactos mesoscópicos entre metales
neta desde L a R. Cuando se invierte la polaridad del voltaje, el proceso es
semejante al descrito, invirtiendo el sentido de la corriente.
Además, es necesario tener en cuenta la interferencia entre los diferentes
procesos que forman las reflexiones múltiples de Andreev. Diversos autores
han calculado las curvas IV considerando estas interferencias [82, 83, 5, 87].
Como se muestra en la figura 3.21 según Cuevas et al. [5], la dependencia de
la corriente con el voltaje es no lineal en el rango de energías 0 ≤ e|V| ≤ 2∆
debido a la contribución de Andreev al transporte electrónico.
3.4 obtención de los coeficientes de transmisión a partir de
la relación experimental entre corriente y voltaje
En un contacto formado por unos pocos átomos, la corriente eléctrica se puede
expresar como la suma de las contribuciones de varios canales en los que
el valor de la transmisión es mayor que cero, es decir, abiertos. Incluso hay
un solo átomo contactando los dos electrodos pueden existir varios canales
abiertos y, si se incrementa el número de átomos que forman el contactos, el
número de canales abiertos puede aumentar [4]. Por tanto, la obtención de
{τn} en contactos de varios átomos es un problema que puede ser dividido
en dos partes: por un lado, que exista la posibilidad de hallar {τn} y por otro,
buscar una estrategia que permita obtener {τn}.
La solución de la primera parte del problema necesita que los electrodos
entre los que se forma el contacto estén en el estado superconductor. Cuando
el voltaje de polarización V es tan pequeño como para que se pueda
considerar a los coeficientes de transmisión independientes de la energía
en un intervalo de rango eV alrededor del nivel de Fermi, la componente
continua de la corriente se puede expresar tanto en el estado normal como en
el superconductor3 como
I(V, τ1, . . . , τN) =
N
∑
n=1
i(V, τn).
En el estado normal es posible utilizar la fórmula de Landauer, ecuación
(3.4), y escribir
i(V, τn) = G0 V τn, (normal)
con lo que la curva característica IV será una recta de pendiente G0 ∑n τn,
como en el ejemplo de la figura 3.23. Por tanto, las ecuaciones I = G0V ∑n τn
a distintos valores de voltaje V son proporcionales y forman un sistema
compatible indeterminado. La consecuencia obvia es que sólo se obtendrá
la transmisión de la IV de un contacto en el estado normal cuando todos los
canales estén completamente abiertos, esto es τn = 1.
3 En el caso de un superconductor es la componente continua de la corriente disipativa.
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Figura 3.23: Curvas IV con transmisión total T = ∑n τn = 0,9 que corresponden a
situaciones ideales en el caso de un metal en el estado normal (panel
izquierdo) y en el estado superconductor (panel derecho). En el estado
normal, en este rango de voltajes donde se supone que τn no depende
de V, se tiene una recta cuya pendiente sólo depende de ∑n τn y no
de los valores particulares de τn. En el caso correspondiente al estado
superconductor, utilizando las curvas calculadas por Cuevas et al. [5],
se han elegido tres combinaciones: (a) τ1 = 0,900, τ2 = 0,000, (b)
τ1 = 0,700, τ2 = 0,200 y (c) τ1 = 0,500, τ2 = 0,400. El valor del gap
superconductor es ∆ = 1,350 mV. A voltajes V  ∆/e se tiene que
G|normal = G|super = 0,9 G0.
Por el contrario, como se discute en la sección 3.3, en un contacto entre
metales en el estado superconductor la corriente I(V, {τn}) no depende
de forma lineal con el voltaje. El sistema de ecuaciones formado por
I = ∑n i(V, τn) a distintos valores del voltaje V ya no es un sistema
compatible indeterminado porque i(V, τn) no es proporcional a V. Es más,
si en cada una de estas ecuaciones fijamos un valor de V, se observa que
la corriente I depende de forma no lineal del valor de τ. De una forma
sencilla, se muestran en la figura 3.23 distintas curvas IV, correspondientes
a situaciones ideales en el caso de un metal en el estado normal y en el
estado superconductor, con transmisión total T = ∑n τn = 0,9. En el caso
superconductor hemos elegido tres casos correspondientes a un sólo canal
abierto, con transmisión τ1 = 0,9, y dos combinaciones distintas con dos
canales abiertos. Como se puede observar, en el estado superconductor las
curvas IV son marcadamente distintas mientras que en el estado normal son
iguales.
La segunda parte del problema está relacionada con el procedimiento para
hallar {τn}. Dado que para voltajes del orden del valor de ∆/e se puede
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escribir la corriente disipativa como la suma de las contribuciones de cada
canal (3.8), proponemos una curva I(V, τ1, . . . , τN) construida con las curvas
i(V, τn) calculadas por Cuevas et al. que se muestran en la figura 3.21 [5]. Para
obtener el valor de los coeficientes {τn} se minimiza la desviación estándar de
la curva IV propuesta frente a la curva IV medida experimentalmente, que
depende de los valores de los coeficientes {τn}.
Scheer et al. [4, 3] determinaron la transmisión en contactos de un sólo
átomo con un reducido número de canales usando métodos de minimización
de máxima pendiente [88]. Cuando el número de canales de conducción
abiertos es mayor, estos métodos presentan tres inconvenientes. El primero
es el coste computacional, pues se ha de calcular el gradiente de la desviación
estándar en un entorno de cada punto propuesto, lo que aumenta el número
de operaciones. El segundo inconveniente es que los métodos de máxima
pendiente pueden quedarse atrapados en un mínimo local. Dado que en
contactos formados por varios átomos el número de canales puede ser
cercano a 20, es muy probable que existan muchos mínimos locales. El tercer
inconveniente, relacionado con el punto anterior, se refiere a la elección de la
configuración inicial, ya que puede dar lugar a varios caminos que lleven a
un mínimo local distinto.
Una estimación del número de canales de conducción abiertos en un
contacto de 10 átomos de sección nos la proporciona la fórmula de Sharvin
para la conductancia, GSharvin = G0 (kFa/2)
2 , donde kF es el vector de onda
de Fermi y a es el radio del contacto [69]. Si tomamos un valor de kF = 1,6 Å
−1
,
y un radio atómico de Rat = 1,25 Å, tendremos, para un contacto de 10
átomos, G ≈ 12 G0. Por tanto, el número mínimo de canales de conducción,
suponiendo que todos tienen transmisión 1, será 12 canales. Puesto que
nuestro objetivo es estudiar {τn} en contactos mayores que los estudiados
anteriormente [3, 4], con hasta 6 canales de conducción abiertos, es necesario
optar por otra estrategia de minimización que no esté basada en los métodos
de máxima pendiente.
Hemos encontrado que para extraer de la curva IV los valores de {τn} en
contactos mayores que los formados por un átomo, es mucho más eficiente
un algoritmo que sigue el método de Montecarlo conocido como recocido
simulado4 [89]. Es mucho más rápido que los métodos de minimización de
máxima pendiente, lo que es muy importante según aumenta el número de
canales del ajuste. Además, evita quedarse atrapado en mínimos locales y
tiene la ventaja de explorar muchas configuraciones iniciales.
4 Del inglés simulated annealing.
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Figura 3.24: Esquema del proceso de minimización correspondiente al caso de dos
canales con transmisión total 1. El sistema parte de una configuración
inicial (0). Después, da un paso hasta la siguiente configuración (1)
ya que χ2 es menor. Lo mismo ocurre en el siguiente paso, sólo
que ahora la nueva configuración (2) está cercana a un mínimo local.
Así, la siguiente variación hasta (3) resulta en una configuración con
mayor error, que puede ser aceptada de acuerdo con la probabilidad
p = exp− (∆χ2/kBΘ). Gracias a que existe esta probabilidad de aceptar
(3) es posible alcanzar el mínimo global en el siguiente paso (4).
Para discernir cuál es {τn} para un contacto, esta implementación del
recocido simulado minimiza la función χ2. Ésta es la desviación estándar entre
la corriente registrada en cada punto k de la curva experimental
I(exp),k = I (Vk, τ1, . . . , τN) ,
y la corriente que corresponde a un configuración propuesta de coeficientes
de transmisión,
I(ajuste),k = I
(
Vk, τ1 (ajuste), . . . , τN (ajuste)
)
.
En cada ajuste, χ2 se define como
χ2(ajuste) =
1
Nexp
Nexp
∑
k=1
(
I(exp),k − I(ajuste),k
)2
, (3.9)
donde Nexp es el número de puntos de la curva experimental.
Aunque cada una de las curvas propuestas depende de N parámetros (el
conjunto de transmisiones) nos ceñiremos al caso más simple para explicar el
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proceso de obtención de {τ1, . . . , τN}. Éste se corresponde con el caso en el que
hay dos canales con transmisión total 1, y en consecuencia, la función error
χ2 sólo depende de una variable independiente τ1. Se puede suponer que la
dependencia de la función error χ2 con τ1 está representada en la figura 3.24.
La solución del problema corresponde al valor de τ1 que anula a la función
error, χ2. Partiendo del punto inicial se varía de forma aleatoria la transmisión
de la curva τ1, (0) a τ1, (1), y se computa el cambio resultante a la desviación
estándar, ∆χ2.
Los criterios entre los que distingue el algoritmo dependen de la diferencia
entre el error de la configuración actual y la nueva. Si la configuración nueva
tiene un error menor o igual que la anterior, como es el caso, ésta es aceptada
siempre, y es usada como punto de partida para el nuevo paso. La siguiente
configuración, τ1, (2), también es aceptada porque χ
2 es menor. Además el
valor de χ2 en τ1, (2) se corresponde con un mínimo local. Una nueva variación
de τ1, (2) a τ1, (3) nos lleva a un valor de χ
2 mayor. En este caso, en el que
∆χ2 > 0, se utiliza el llamado criterio de Metropolis [90]. Según este criterio,
la probabilidad de que la configuración sea aceptada es
exp
[
−
(
χ2
(
τ1, (3)
)
− χ2
(
τ1, (2)
))
/kBΘ
]
, (3.10)
donde kB es la constante de Boltzmann y Θ es un parámetro del ajuste.
La forma de implementar la parte aleatoria de este algoritmo consiste en
elegir un número R que sigue una distribución de probabilidad uniforme
en el intervalo [0, 1] y compararlo con p = exp− (∆χ2/kBΘ). Si en esta
comparación R < p entonces la nueva configuración es aceptada. Esta
probabilidad de aceptar un ajuste peor es la que puede evitar un mínimo
local. Supongamos que la configuración con τ = τ1, (3) es aceptada. Entonces
se alcanza el mínimo global en el siguiente paso, que corresponde a τ1, (4) y es
aceptado puesto que ∆χ2 < 0.
La evolución de las configuraciones durante la minimización depende de
forma crucial de Θ, ya que esta elección de p tiene la consecuencia de que el
sistema evoluciona hacia una distribución de Boltzmann. Lo que distingue al
algoritmo del recocido simulado de otro que utilice el criterio de Metropolis
es que Θ se reduce gradualmente según aumenta el número de iteraciones.
Cuando Θ es mucho mayor que ∆χ2 se tiene una alta probabilidad de
ocupar cualquier configuración aunque aumente χ2. De esta forma se pueden
explorar muchas configuraciones al principio del proceso de minimización.
Según disminuye Θ se reduce el conjunto de configuraciones accesibles a
aquellas con un menor valor de χ2. En última instancia, esto es, si Θ = 0, el
proceso se comporta como un método de máxima pendiente que sólo acepta
configuraciones con χ2 menor.
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De una forma general, el proceso es más sensible a las variaciones de χ2
cuanto menor sea el valor de Θ. Si Θ disminuye muy lentamente, el sistema
tiene una mayor probabilidad de encontrar el mínimo global. No obstante esto
es impracticable para valores de N mucho mayores que 1.
Existe una conexión entre encontrar el mínimo de una función que depende
de muchos parámetros y el comportamiento de los sistemas con varios
grados de libertad en equilibrio térmico a una temperatura fija [91, 89].
Así, el recocido simulado es una adaptación del algoritmo introducido por
Metropolis et al. [90], que genera una trayectoria tal que los estados ocurren
con la probabilidad de la distribución de estados del colectivo canónico, que
depende de la energía del estado y de la temperatura. Para ello se construye
un camino aleatorio que tiende hacia la distribución de equilibrio del conjunto
canónico [91]. En nuestro caso, el papel de la energía lo juega χ2 y el de la
temperatura Θ. Así, bajar Θ equivale a bajar la temperatura del sistema y de
ahí el nombre de recocido simulado.
Este algoritmo se ha implementado utilizando el lenguaje Object Pascal
dando lugar al código AEVCarlo. Este código está compilado utilizando el
paquete de software Borland Delphi®. El programa AEVCarlo funciona bajo
el sistema operativo Microsoft Windows®. Cuenta con una sencilla interfaz
gráfica donde es posible elegir el intervalo de voltajes dentro del rango que
va de 0 a 6∆/e, donde se ajusta la curva IV experimental a la suma de las
curvas calculadas para un solo canal i(V, τ). El juego de curvas teóricas lo
ha proporcionado J. C. Cuevas y consta de 1000 curvas i(eV∆, τ) para cada
valor de τ en 0 < τ ≤ 1, variando entre dos transmisiones τs+1 − τs = 0,001,
s = 1, . . . , 1000. El intervalo de voltajes 0 ≤ V < 6∆/e está divido en 600
partes, variando entre dos voltajes Vk+1 −Vk = 0,01∆/e, k = 1, . . . , 600. En el
programa AEVCarlo el usuario elige bien un valor del χ2, por debajo de la cual
se detiene el proceso de ajuste, bien un número máximo de iteraciones. Como
parámetro orientativo, el tiempo en realizar 1000 iteraciones con 20 canales
en un procesador Intel Pentium III® a 930 MHz es aproximadamente 1s. Este
programa se utiliza con éxito en otros laboratorios ajenos a esta Universidad:
grupo Quantronique, Dr. C. Urbina), CEA-Saclay, grupo de la Prof. E. Scheer,
Universität Konstanz y grupo Atomic and Molecular Conductors, Prof. J. M. van
Ruitenbeek, Universiteit Leiden.
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Para realizar los experimentos a bajas temperaturas se emplea un criostato de
vidrio. Este criostato permite alcanzar temperaturas de hasta 1,5 K. Esto limita
la elección del material con el que formamos los contactos a aquellos que
tienen una transición al estado superconductor con una temperatura crítica
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mayor que 1,5 K. El Pb es un metal con una temperatura crítica de 7,19 K y
un campo magnético crítico de 803 Oe a 0 K [92]. Además, en ausencia de
campos magnéticos externos, la curva característica IV ha sido bien descrita
con anterioridad en el caso de contactos de Pb de hasta un solo átomo en
condiciones similares de temperatura [4].
3.5.1 Fabricación de los contactos atómicos
La técnica elegida para formar los contactos atómicos es la unión de rotura
controlada mecánicamente (MCBJ), que se ha descrito ampliamente en la
sección 2.1.3. Esta técnica proporciona dos superficies limpias a temperaturas
criogénicas, lo que minimiza la exposición a la contaminación de las
superficies donde se fabrican los contactos. Además, es muy estable frente
a perturbaciones mecánicas externas, lo que es fundamental para poder
registrar una curva IV con unas condiciones de estabilidad mecánica óptimas
de donde podamos obtener {τn}.
Para fabricar los contactos atómicos se suelda un hilo de Pb, de pureza
99,99 + % y diámetro 0,25 mm, a un substrato flexible. Dado que las
vibraciones externas se transmiten a través de la MCBJ, es favorable disminuir
la relación entre la deformación del hilo y el desplazamiento al que se fuerza
al substrato5, ecuación (2.7). Por tanto, se reduce la distancia entre estas
fijaciones hasta un valor típico de 0,1 mm utilizando un pegamento epoxídico
[28]. A continuación, se hace una incisión en el hilo con una cuchilla entre las
dos gotas de pegamento, cuya finalidad es facilitar la ruptura del hilo en la
zona entre fijaciones. Cada uno de los extremos del hilo se ha soldado a un
electrodo, donde se conectan los cables de las señales de corriente y voltaje.
Este substrato, una vez montado en MCBJ según se ha descrito en la sección
2.1.3, se introduce en un bote cerrado herméticamente donde se hace vacío
hasta que en el recinto se alcanza una presión de 5× 10−5 mbar a 300 K. Si
fuera necesario acelerar el intercambio térmico entre la MCBJ y el baño, se
puede añadir gas de He al recinto después de bombear éste hasta que ha
alcanzado la presión de 5× 10−5 mbar, y antes de bajar la temperatura del
mismo. La presión debida a la cantidad de He gas introducida sube hasta 2
mbar a 300 K.
Para bajar la temperatura de la MCBJ, se sumerge el bote en un baño
de He líquido que, a presión atmosférica, se encuentra a una temperatura
de 4,2 K. La MCBJ está en contacto térmico con el bote a través de unas
5 Para conseguir una estabilidad mecánica óptima cuando formamos contactos atómicos, es
favorable tener una relación de desplazamiento pequeña, porque las vibraciones externas
que se transmiten a través del mecanismo donde se monta la muestra también son reducidas
por la relación de desplazamiento.
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láminas de cobre OFHC6 de alta conductividad térmicas que unen la MCBJ
con la tapa del bote. Si se ha añadido una atmósfera de He para acelerar
el intercambio térmico, se puede utilizar una bomba de carbón activo para
adsorber el gas de esta atmósfera a bajas temperaturas. De esta forma, a 4,2 K,
las superficies (por ejemplo, las que forman las paredes del bote) actúan como
una criobomba adsorbiendo las moléculas de los gases y creando condiciones
de vacío criogénico.
La ruptura del hilo se hace utilizando el motor de la MCBJ después de que
ésta haya alcanzado una temperatura de 4,2 K. Esta temperatura se puede
medir utilizando un termométro de diodo de silicio, modelo Lakeshore DT-
470, anclado térmicamente al cuerpo de la MCBJ, cuya curva característica IV
está calibrada en función de la temperatura. Una vez se tienen condiciones de
vacío criogénico, se rompe el hilo de forma que se obtienen dos superficies
limpias donde podemos fabricar los contactos a estudiar. Utilizando el
motor, podemos controlar la distancia entre los electrodos hasta que ésta sea
suficientemente pequeña como para que estos contactos se puedan formar
utilizando los transductores piezoeléctricos de la MCBJ.
1.5 K
300 K
V I
V A
Vbias
Figura 3.25: Esquema del monta-
je experimental uti-
lizado en la medidas
de las curvas IV de
los contactos atómi-
cos. El contacto está
representado por el
símbolo ./.
Es posible bajar la temperatura del
líquido donde está inmerso el dispositivo
experimental hasta 1,5 K, disminuyendo la
presión en el recinto donde se encuentra el
He líquido. Para esto se utiliza una bomba
rotatoria que baja la presión hasta 7 mbar.
Al fabricar los contactos utilizando sólo
los transductores piezoeléctricos, podemos
mantener la MCBJ fría pues la potencia
eléctrica disipada en forma de calor es
menor que la que se disipa utilizando el
motor.
3.5.2 Señales Eléctricas
La MCBJ necesita cables para establecer las
señales eléctricas que controlan el motor
y los piezoeléctricos. Estas señales están
filtradas a su entrada utilizando un conector
provisto de un filtro, modelo Cinch, para
eliminar las componentes de alta frecuencia.
Además, dado que los contactos que se
estudian se encuentran entre electrodos en
6 OFHC es la sigla de Oxygen Free High Conductivy Cooper.
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el estado superconductor, es necesario medir
la corriente y el voltaje que cae en el contacto con cuatro terminales, ya
que la resistencia de los hilos no es despreciable frente a la resistencia del
contacto. Para simplificar el circuito, se reduce el número de hilos conectando
uno de los terminales a tierra. Los hilos, por los que circula la corriente
(I) y se mide el voltaje (V), requieren un diseño más cuidadoso con objeto
de evitar la inyección de señales de alta frecuencia al contacto en el estado
superconductor.
El bote, que contiene la MCBJ, y los tubos que contienen los cables, forman
una caja de Faraday cuando están conectados a tierra, tal y como se muestra
en el esquema de la figura 3.25, con aperturas para los conectores. Para evitar
los efectos de las componentes de alta frecuencia en los hilos que bajan hasta la
MCBJ, dado que los conectores BNC y los cables coaxiales forman una antena,
es necesario que las señales eléctricas que pasan a través de los hilos estén
atenuadas a altas frecuencias. Se han utilizado filtros estándar (condensadores
feedthrough) que consisten en condensadores con una capacidad distribuida
longitudinalmente de 12 nF.
La medida del voltaje V que cae en el contacto, se hace a través de un
par de hilos trenzados de manganina de diámetro 0,1 mm y una resistencia
por cada cm de hilo de 0,57 Ω/cm. La resistencia de cada hilo es de 63
Ω. Esta configuración de par trenzado tiene la ventaja de que minimiza las
interferencias electromagnéticas comunes a la señal de cada uno de los hilos.
Para filtrar de forma adicional esta señal, el par trenzado está dentro de
un capilar de acero de pared fina y diámetro externo 1 mm. La capacidad
distribuida longitudinalmente entre cada uno de estos hilos y el tubo del
capilar es 100 pF.
La señal de voltaje se conecta a un amplificador de instrumentación (modelo
Analog Devices AD625) como se muestra en la figura 3.26. La ganancia de la
señal de salida de este amplificador es 400. Un segundo amplificador (Analog
Devices OP27) configurado como un amplificador inversor con ganancia 1,
filtra la señal como un filtro RC de paso bajo con f3dB = 3,4 kHz y una
atenuación de 20 dB/década.
El hilo por el que circula la corriente I es de manganina, y está dentro
de un capilar idéntico al del par trenzado, con las mismas características de
atenuación por tener una resistencia y capacidad semejantes. Este hilo, tras el
filtro atenuador de las señales de alta frecuencia, se encuentra conectado a un
convertidor corriente-voltaje que mide la corriente que circula por el hilo y el
contacto, como se muestra en la figura 3.26.
El amperímetro consta en primer lugar de un amplificador de tran-
simpedancia. Este amplificador (modelo Burr-Brown OPA 602 está realimen-
tado a través de una resistencia RF. Esta configuración es la usual en los ex-
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Figura 3.26: Esquema de los circuitos electrónicos empleados como voltímetro
(izquierda) y amperímetro. El voltímetro consta de un amplificador de
instrumentación AD625 seguido de un amplificador que invierte la señal
cuya función de transferencia es igual a la de un filtro de paso bajo de
primer orden, f3dB = 3,4 kHz. El amperímetro consta de un amplificador
OPA 602. La entrada inversora de este amplificador está conectada al
hilo por el que circula la corriente y realimentada a través de una red,
que consta de una resistencia RF y una capacidad CF. La entrada no
inversora está conectada al voltaje de polarización Vbias.
perimentos que miden corrientes del orden de 1 nA. El amplificador (OPA
602) tiene dos entradas FET, lo que hace que tenga un bajo nivel de ruido en
corriente, 0,6 fA/
√
Hz. Este factor lo hace adecuado para medir fuentes de
alta impedancia, como ocurre cuando medimos la corriente en un STM. Dado
que nos interesa la componente continua de la corriente, es posible limitar las
contribuciones de alta frecuencia reduciendo el ancho de banda de la señal.
Una solución sencilla consiste en añadir un condensador CF en paralelo a la
resistencia de realimentación RF. Así, la función de transferencia del ampli-
ficador se multiplica por la de un filtro RC de paso bajo con resistencia RF
y capacidad CF. Dado que uno de los terminales del contacto está a tierra,
el voltaje de polarización del contacto (Vbias) se establece en el amperímetro,
concretamente en la entrada no inversora del amplificador OPA 602. De esta
manera, Vbias está sumada a la señal a la salida del OPA 602. Para tener un
convertidor corriente-voltaje con una señal de salida proporcional a la corri-
ente se resta el valor Vbias utilizando el circuito que le sigue, compuesto por
una red de resistencias, todas con un valor de 1 kΩ, y un amplificador Analog
Devices OP27.
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Ambas señales (I, V) se registran utilizando una tarjeta de adquisición de
datos que mide voltajes entre −10 y 10 V con 16 bits de resolución y, por tanto,
resuelve diferencias de hasta 0,30 mV.
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Los contactos formados por estructuras que involucran pocos átomos son
un sistema ideal para investigar las propiedades electrónicas en el régimen
mesoscópico. Si la conductancia está determinada por los átomos que
ocupan la región más estrecha del contacto, se podría esperar que refleje
características relacionadas con la naturaleza química de los átomos que
forman la constricción y con la estructura en que se disponen estos átomos.
Hemos utilizado Pb para fabricar estos contactos, pues para obtener {τn}
es necesario que los electrodos estén en el estado superconductor y la
temperatura mínima que podemos alcanzar con la MCBJ es 1,5 K. Esta
temperatura es aproximadamente 5 veces menor que la temperatura crítica
de la transición en Pb al estado superconductor en ausencia de campos
magnéticos externos, Tc = 7,3 K. Respecto al niobio, el otro elemento
estudiado con anterioridad cuya temperatura crítica mucho mayor que 1,5
K, Tc = 9,0 K, se ha observado que la curva IV en el régimen de túnel del
que se obtiene el valor del gap superconductor, presenta a energías eV = 2∆
una característica que no está presente en las curvas calculadas teóricamente
para un superconductor BCS, y que no ha sido explicada totalmente [93]. Por
el contrario, el Pb no presenta esta característica en la curva IV en túnely es
posible extraer el valor de la energía del gap superconductor. A temperatura
cero esta energía es ∆0 = 1,35 meV. Además, en el régimen de contacto, la
curva IV ha sido bien descrita con anterioridad en el caso de los contactos
formados por un solo átomo entre electrodos en el estado superconductor [4].
3.6.1 Obtención de {τn}
Dado que la conductancia de un contacto superconductor cuando Vbias  ∆/e
coincide con su conductancia en el estado normal GN [3], mostramos en la
figura 3.27 la variación de la conductancia en función del desplazamiento
entre electrodos z cuando aplicamos Vbias = 10 mV. Según se aumenta la
distancia entre electrodos, la curva presenta una serie de etapas en las que
la conductancia cambia de forma suave separadas por saltos bruscos. Los
saltos bruscos se corresponden a una relajación de las tensiones en el contacto
consecuencia de una reconfiguración de los átomos del mismo, mientras que
las etapas con un cambio suave se corresponden con deformaciones elásticas
en el contacto [6]. En las etapas elásticas es posible observar como al aumentar
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la deformación a la que está sometido el contacto, disminuye el valor de la
conductancia. Ésta es una característica del Pb atribuida a la contribución de
los orbitales con carácter p a la conductancia y, a la interacción espín-órbita
que afecta a estos orbitales p [94].
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Figura 3.27: Panel (a): conductancia de un contacto en función de la distancia
entre electrodos, calibrada según la curva que se muestra en el panel
(b). Se observan saltos en la conductancia correspondientes a las
reorganizaciones de los átomos que forman el contacto . El voltaje entre
los electrodos es de 10 mV. Panel (b): corriente en función de la distancia
en el régimen túnel. El voltaje entre los electrodos es Vbias = 100 mV. La
temperatura medida en el cuerpo de la MCBJ es 1,8 K.
Para fabricar un contacto de un átomo se rompe un hilo de Pb con
una MCBJ siguiendo el procedimiento descrito en la sección 3.5. Una
vez roto el hilo de Pb a 4,2 K, se pueden fabricar contactos a 1,5 K
utilizando los transductores piezoeléctricos. En una MCBJ, la relación entre el
voltaje aplicado a los transductores piezoeléctricos Vpiezo y la distancia entre
electrodos z es diferente en cada montaje. Es posible calibrar esta relación de
diversas formas [23], lo que es A más relevante cuando z es un parámetro
crucial del experimento. Se ha calibrado esta relación registrando la variación
de la corriente frente a la distancia entre los electrodos en el régimen túnel,
como se muestra en el panel derecho de la figura 3.27. Si se conoce la altura
de la barrera aparente, entonces se puede calibrar la corriente en función
del desplazamiento entre electrodos. Utilizando un valor para la altura de
la barrera similar al de la función de trabajo de 4,25 eV [92], se puede estimar
una relación entre z y Vpiezo de 0,73 Å/V.
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El ajuste de una curva IV
En una MCBJ es posible mantener estable el contacto de un átomo durante
horas, mientras se registran las curvas IV. Aún con el sistema de bombeo
conectado, la amplitud de las vibraciones de origen mecánico es menor que
1 pm. Para obtener los valores de {τ1, . . . , τN} en esta curva IV, se utiliza el
ajuste según el algoritmo descrito en la sección 3.4. El valor de ∆, necesario
para el ajuste, se puede obtener de una curva IV en el régimen de túnel. En
este caso el valor de ∆ se obtiene de derivar numéricamente la curva IV y
medir la posición en voltaje de los picos de la conductancia diferencial, como
se observa en la figura insertada en 3.28a, obteniendo ∆ = 1,35 meV.
En la figura 3.28 se muestra una curva IV con transmisión total T = ∑ τn =
1,03. En esta curva se aprecian inflexiones en la componente continua de
la corriente a voltajes Vn = 2∆/en, la estructura subarmónica de gap (SGS),
debida a las reflexiones múltiples de Andreev cuando eV ≤ 2∆. Dado que
es apreciable en la corriente el cambio de la rama de supercorriente a la
rama de corriente de cuasipartículas, como se puede observar en la figura
3.28 en escala semilogarítmica, se ha ajustado la curva desde V = 0,32∆/e
hasta V = 5,99∆/e, despreciando la zona sombreada del panel derecho de la
figura 3.28. Además, las inflexiones son más suaves en la curva experimental
debido a que la temperatura de los electrodos y el contacto se comparan con
curvas calculadas a temperatura cero. Ambos puntos limitan la precisión en el
ajuste, pues pueden ser relevantes para aquellos canales con transmisión muy
pequeña, lo que además impone una limitación al número de canales abiertos
que es posible obtener de estos experimentos ni permiten discriminar efectos
como los expuetos por [87].
En el ajuste se varían 5 canales a lo largo de 100 000 iteraciones. Como
resultado, la curva IV se ajusta a una con tres canales abiertos y transmisiones
τ1 = 0,698, τ2 = 0,249 y τ3 = 0,085 y dos canales cerrados con τ < 0,001. Si
repetimos este ajuste 10 veces obtenemos tres canales abiertos con un valor
promedio de transmisiones τ1 = 0,70, τ2 = 0,25 y τ3 = 0,08.
Evolución de {τn} en función de la conductancia
Aunque experimentalmente no es posible elegir ni el número de átomos
ni la disposición de los mismos en un contacto atómico, sí podemos elegir
aquellos con una transmisión total determinada. Por tanto, cabe preguntarse
cómo evoluciona el conjunto de transmisiones {τn} cuando abandonamos el
contacto de un solo átomo y aumentamos su tamaño. Con objeto de obtener
{τn} se registra la curva IV para contactos con valores de la transmisión
total de 2, 4, 6, 10 y 15 en un rango de voltajes desde −6∆/e hasta 6∆/e.
Puesto que a voltajes mucho mayores que ∆/e la conductancia diferencial en
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(a) En el inserto (a) se muestra la derivada
numérica de una curva IV en el régimen
de túnel. La conductancia a valores altos
de V es GT = 2,8 µS. Del valor de V
en el que la conductancia diferencial es
máxima se extrae ∆ = 1,35 meV. Después
se forma un contacto, y se registra la
curva IV que se muestra en (b). Ésta tiene
una transmisión total T = ∑ τn = 1,032.
La curva experimental (símbolos) se
analiza con el programa AEVCarlo y el
resultado de este análisis es la curva
representada por la línea roja. Esta última
curva es la suma de la corriente que
corresponde a tener tres canales abiertos
con transmisiones τ1 = 0,698, τ1 = 0,249
y τ1 = 0,085 y dos cerrados, cuyos
valores se representan en el inserto (c).
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(b) Ampliación de la curva IV del panel
contiguo en el rango de energías donde
aparece la SGS. Se muestra la curva ex-
perimental y su ajuste en dos escalas:
logarítmica– con símbolos M (experimen-
to) y línea naranja (ajuste)– y lineal –
símbolos  (experimento) y línea roja
(ajuste). Tanto en la IV experimental co-
mo en su curva resultante del ajuste se
aprecian la inflexiones debidas a las re-
flexiones múltiples de Andreev a volta-
jes Vn = 2∆/en, n = 1, 2, 3, 4, y 5. De-
bido al cambio de la rama de supercor-
riente a la rama de corriente de cuasi-
partículas, se desprecia en el ajuste la
región eV < 0,32∆ (zona sombreada y
símbolos , N).
Figura 3.28: Resultado del proceso de análisis de una curva IV en un contacto de Pb
en el estado superconductor creado utilizando MCBJ a 1,6 K.
un contacto entre electrodos en el estado superconductor es igual a la del
metal en el estado normal, GN, se pueden seleccionar los contactos sobre los
que medimos la curva IV. Esta conductancia se puede medir de la pendiente
de la curva IV a voltajes Vbias = 10 mV con ayuda de un amplificador Lock-In.
Para hallar {τn} en distintas configuraciones del contacto, éste se forma y se
destruye entre cada registro de una curva IV, de manera que cada una de
ellas se corresponda a una configuración distinta de los átomos en el contacto.
En los contactos con valores de transmisión mayor que 15 no es posible fijar
el valor de la transmisión total con precisión, pues puede observarse como
disminuye la corriente de exceso a altos voltajes, con lo que disminuye el
valor del gap superconductor de forma apreciable; este fenómeno se atribuye
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a que el contacto se calienta [95]. Por tanto, se ha cernido el análisis a analizar
contactos con transmisión total T ≤ 15.
A continuación, se extraen los coeficientes de transmisión para cada una de
las configuraciones. En la figura 3.29 se muestra una secuencia de ajuste. Se
registran las curvas IV para un contacto con transmisión total T = 2, 4, 6, 10
y 15, tal y como se muestra en el panel izquierdo de la misma figura. En ella
se observan las inflexiones correspondientes a las reflexiones de Andreev que
dan lugar a la SGS. La curva IV resultante se muestra en la figura 3.29. Las
curvas experimentales muestran un comportamiento más suave en voltajes
cercanos a 2∆/en, atribuible a que la temperatura mínima es 1,5 K, mientras
que las curvas teóricas están calculadas a temperatura 0 K. Además, al igual
que la curva IV de la figura 3.28 descrita anteriormente, a pequeños voltajes
tiene lugar el cambio de la rama de supercorriente a la rama asociada a
la corriente de cuasipartículas. Aunque es posible controlar este cambio en
algunos sistemas, como MCBJ nanolitografiadas [96], no es posible en una
MCBJ hecha con un hilo como la que se utiliza en estos experimientos. Al
igual que antes, esta parte de la curva IV no es considerada en el ajuste.
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Figura 3.29: Panel izquierdo: curvas IV correspondientes a distintas realizaciones de
contactos con 〈GN〉 = 2, 4, 6, 10, 15 G0 y sus correspondientes ajustes.
Se observan inflexiones a voltajes Vn = 2∆/en asociadas a las reflexiones
de Andreev. Panel derecho: {τn} correspondientes a las curvas IV del
panel (a). Los índices del canal están numerados de menor a mayor según
disminuye su transmisión τn.
Del resultado del ajuste se obtiene el conjunto de coeficientes de transmisión
o PIN de cada una de las realizaciones experimentales del contacto, que se
muestra en el panel derecho de la figura 3.29. Los coeficientes de transmisión
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{τ1, . . . , τN} de estas realizaciones se muestran en la figura 3.29 en orden
de transmisión decreciente. Hay mayor número de transmisiones con valores
intermedios cuanto mayor es la conductancia del contacto. El número de
canales necesario para un buen ajuste aumenta hasta tener 30 con valores
de transmisión apreciables utilizando este método.
En la figura 3.30 se muestra {τn} para todas las realizaciones consideradas
en este experimento. Como se observa en esta figura para contactos con
menor conductancia, el conjunto {τn} depende fuertemente de la realización
individual del contacto, y a medida que el contacto tiene una conductancia
mayor, los valores de {τn} presentan menos dispersión. Se han hallado los
coeficientes de transmisión {τn} en 20 contactos con transmisión total T = 10
y T = 15.
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Figura 3.30: Los paneles muestran {τn} para cada una de las realizaciones que hemos
considerado en el experimento. Corresponden de izquierda a derecha a
contactos con conductancia 〈GN〉 = 2, 4, 6, 10 y 15 G0. Nótese el cambio
de escala en el eje de abcisas.
Distribución de transmisiones
Para analizar la evolución del conjunto {τn} utilizamos la distribución de
coeficientes de transmisión P(T). La probabilidad de encontrar un canal con
un valor de la transmisión entre T y T + dT viene dada por una distribución
de probabilidad P(T) ≡ 〈∑n δ (T − τn)〉. El promedio 〈. . . 〉 se lleva a cabo
sobre todas las realizaciones posibles. En nuestro caso, hemos obtenido una
estimación de la función P(T) construyendo un histograma con transmisiones
{τn} correspondientes a 20 realizaciones distintas de cada contacto, cuyos
resultados se muestran en la figura 3.31.
Según aumenta la transmisión total de los contactos, la distribución P(T)
tiene un comportamiento bimodal, con un gran número de canales abiertos.
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Figura 3.31: Estimaciones de las funciones P(T), Pnorm(T) correspondientes a
contactos con 〈GN〉 = 2, 4, 6, 10, 15 G0 en color negro, rojo, verde, azul
y cian respectivamente. La línea de trazo más fino en el panel derecho
corresponde a una distribución difusiva según (3.11).
La probabilidad de encontrar canales con valores de transmisión intermedia
aumenta con la conductancia del contacto. Para comparar la forma de las
distribuciones de probabilidad normalizamos la función P(T) definiendo
Pnorm(T) = (G0/〈GN〉)P(T). La forma de la distribución cuando aumentamos
la conductancia recuerda la que corresponde a un conductor metálico en el
régimen difusivo.
En el régimen difusivo, donde la cuya longitud de la constricción
considerada (L) es tal que ` < L < Lφ, la distribución de las transmisiones es
independiente de la naturaleza química del metal así como de la disposición
particular de los átomos que forman el conductor. En el caso de un conductor
cuya dimensión transversal sea mucho menor que L, la distribución de
coeficientes de transmisión es [97]
Pdiff(T) =
〈GN〉
G0
1
2T
√
1− T T0 < T < 1, (3.11)
donde T0 es una constante relacionada con el recorrido libre medio ` y la
longitud de la muestra L [98]. La distribución de probabilidad de transmisión
de conductor difusivo es bimodal, y siempre hay una probabilidad apreciable
de encontrar canales con valores intermedios de transmisión.
Aunque existen pruebas indirectas de la distribución difusiva a través
de medidas experimentales de ruido [99, 100], no existe ninguna medida
de la distribución de {τn}. En la figura 3.32 se muestra la distribución de
probabilidad correspondiente a un conductor difusivo. La distribución de un
conductor difusivo, dada por la fórmula (3.11), presenta una divergencia a
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Figura 3.32: Distribución de probabili-
dad de canales de trans-
misión para un contacto
metálico en el régimen di-
fusivo según la ecuación
(3.11).
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T = 0, por lo que es conveniente representar la distribución de canales por
medio de la integral Q(T), introducida por Schep et al. [81].
Q(T) =
G0
〈G〉
∫ T
0
dT′T′P(T′). (3.12)
Q(T) es una función que no presenta divergencias y es la contribución relativa
a la conductancia de todos los canales con τ < T.
La función toma valores entre 0 y 1, y, además tiene como valores fijos
Q(0) = 0 y Q(1) = 1. Para un conductor perfectamente balístico Q(T)
solamente sería distinta de 0 para T = 1, mientras que para la distribución
difusiva se tiene Qdiff(T) = 1−
√
1− T como se muestra en la figura 3.33.
Se ha obtenido una estimación de la función Q(T) tomando {τn} para 20
realizaciones de cada contacto. Para ello se ha construído un histograma con
un tamaño de caja igual a 0,01. Q(T) se obtiene sumando para cada valor de la
función todos aquellos τ con valores menores que T. El resultado se normaliza
dividiendo por ∑n τn. Como se puede ver en la figura 3.33 el tamaño del
contacto no afecta dramáticamente a la distribución. Notemos además que
está muy cerca del resultado correspondiente al caso de un conductor metálico
en el régimen difusivo. Esta similitud es sorprendente, pues corresponde a un
cuello con unos 20 átomos de sección.
Comparación con un modelo teórico.
A raíz de estos resultados, hemos colaborado con miembros del Departamento
de Física Teórica de la Materia Condensada de la UAM, que han llevado a
cabo cálculos teóricos para determinar la distribución de las transmisiones
en contactos de Pb. Estos cálculos permiten una comparación directa
con los resultados experimentales que permiten dilucidar las diferentes
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Figura 3.33: Panel izquierdo: la función Q(T) para un conductor difusivo (negro) y
para un contacto balístico (rojo). Panel derecho: estimación de la función
Q(T) en contactos con 〈GN〉 = 2, 4, 6, 10, 15 G0 en color negro, rojo, verde,
azul y cian respectivamente. La línea de trazo discontinuo corresponde a
la distribución difusiva.
contribuciones a las transmisiones de los contactos. También se han llevado
a cabo simulaciones en contactos de Au y Al que permiten discutir el efecto
de la estructura de bandas en estos resultados. Como se ha demostrado en
el caso del contacto de un átomo, la estructura de bandas juega un papel
preponderante en los valores del conjunto de transmisiones {τn} [4, 94, 101].
Con objeto de analizar el caso de los contactos de tamaño intermedio, se
ha utilizado un modelo tight-binding en el que se incluyen las principales
características de la estructura de bandas del Pb, tal y como se describe
detalladamente en la tesis de L. de la Vega [102]. En estos cálculos el cuello
del contacto está representado por varias capas atómicas de diferente sección
a lo largo de la dirección (111) de una red fcc, cuya disposición espacial se
muestra en 3.34a. Esta región se conecta a los electrodos representados por
cristales semi-infinitos.
De esta forma pueden calcular la matriz de transmisiones y sus autovalores
{τn}, que permiten discutir la evolución de {τn} debida la naturaleza química
de los átomos que forman el contacto, el tamaño de la sección más pequeña
del contacto y los efectos de las disposición geométrica de los átomos en
el mismo. Para analizar como varían los coeficientes de transmisión cuando
aumenta el tamaño de la sección se ha calculado {τn} en contactos con las
estructuras X3, X6, X13, X18 y X27 de la figura 3.34a. En estas estructuras
varía el número de átomos que forman el contacto, aumentando el número de
los que están en la sección mínima del mismo.
En el caso del Pb, figura 3.34b, se observa que cuando el contacto se hace
mayor aumenta la transmisión total del mismo y el número de canales con
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31-27-27-31X27
19-18-18-19X18
X12 13-12-12-13
X7 13-6-6-13
X3 7-3-3-7
(a) Esquema de las disposiciones de los áto-
mos empleadas en el cálculo, etiquetadas
según el número de átomos en la parte
más estrecha: 3, 6, 12, 18 y 27. En la sigu-
iente columna se especifica el número de
átomos en cada capa que forma el cuello
del contacto. Por último se muestran las
vistas frontal y lateral.
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(b) Coeficientes de transmisión calculados
para un contacto de Pb a temperatura 0
K, según las disposiciones de los átomos
que se muestran en el panel contiguo,
correspondientes a los colores negro,
rojo, verde, azul y cian. Según aumenta
el número de átomos en la sección
más pequeña del contacto, aumenta la
transmisión total, que aparece como
leyenda, y el número de canales abiertos.
Figura 3.34: Disposiciones de los átomos en el cuello, utilizados en el modelo para
calcular {τn}y resultado de estos cálculos en Pb.
transmisión apreciable, así como la transmisión total T . Al igual que en el
experimento, hay un número mayor de transmisiones con valores intermedios
al aumentar la transmisión total. Esta tendencia está en consonancia con lo
que es posible observar tanto en la figura 3.29 como en la figura 3.30.
Los efectos de la disposición específica de los átomos en el contacto se
ilustran en la figura 3.35. Como se puede observar, un rasgo distintivo del
cálculo es que en Pb aparecen canales parcialmente abiertos, esto es, con
valores de la transmisión intermedios. Con objeto de remarcar las diferencias
con un metal monovalente, han realizado cálculos de {τn} para la misma
estructura en Au. Aunque la estructura detallada de estas curvas depende
fuertemente de la disposición geométrica específica de los átomos en el
contacto, el comportamiento del Pb contrasta claramente con el calculado para
el Au, donde los canales parcialmente abiertos son raramente observados.
Estas diferencias pueden ser relacionadas directamente con la estructura de
bandas particular de ambos metales. Estos coeficientes de transmisión, que
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Figura 3.35: Conjunto de coeficientes de transmisión calculados para estructuras
geométricas idealizadas formadas por Pb (•) y Au (◦) en los que el
número de átomos en las capas que forman el cuello es (a) 18-12-18,
(b) 18-12-12-18 y (c) 31-27-27-31.
se han calculado también en Al, se muestran en la figura 3.36. Mientras que
en el caso del Au los coeficientes de transmisión pueden ser asociados con
una única banda de carácter s, en el Pb y Al los coeficientes de transmisión
tienen su origen en las contribuciones de muchas bandas con carácter sp. Se
puede observar que los canales en Au siempre tienden a estar completamente
abiertos o cerrados, mientras que en Pb o en Al toman valores de transmisión
intermedios.
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Figura 3.36: Conjunto de coeficientes transmisión calculado en contactos atómicos
con una estructura X3, X6, X12, X18 y X27 en Au, Al y Pb. La transmisión
total T de cada contacto aparece en la leyenda.
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Cuando la sección mínima del contacto aumenta, el número de canales
parcialmente abiertos tienden a aumentar en Pb y Al, y no tanto en Au. Es
posible representar una estimación de la función Q(T) de los contactos con
mayor número de átomos (X27), representado en la figura 3.37a. Se observa
un comportamiento más próximo a la distribución que corresponde al caso
difusivo en Pb o Al y más cercano al caso balístico en Au. Los escalones
aparecen porque no hay un número de casos suficiente como para hacer
estadística.
En comparación con los resultados experimentales que se muestran en la
figura 3.37b, se puede concluir que, incluso en el caso de una estructura
geométrica idealizada como las presentadas aquí, los contactos de Pb se
desvían fuertemente del comportamiento balístico que se ha calculado para el
Au, lo que se atribuye a la diferente estructura de bandas del Pb.
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(a) Función Q(T) calculada en contactos de
27 átomos de sección (X27) en Au (T =
17,1), Al (T = 24,4) y Pb (T = 26,7).
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(b) Reproducción del panel derecho de
la figura (3.12), que corresponde a la
estimación de la función Q(T) obtenida
de las realizaciones de contactos de Pb
con T = 2, 4, 6, 10, 15 en color negro,
rojo, verde, azul y cian respectivamente.
Figura 3.37: Comparación entre las estimaciones de la función Q(T) correspondientes
a los cálculos en Au, Pb y Al y los obtenidos del experimento en contactos
de Pb de distinta transmisión total. La línea de trazo discontinuo, que
corresponde a la distribución difusiva, se incluye como comparación.
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3.6.2 Desorden en los contactos
En un segundo paso, se ha analizado los efectos del orden cristalino en
estos contactos, pues es posible controlar en cierta medida el grado de orden
cristalino de los contactos fabricados con STM o MCBJ de forma experimental.
Untiedt et al. han estimado este grado utilizando la técnica de
espectroscopía de contacto puntual [103]. Un grado de orden mayor indica
menos dispersión de los electrones debida a defectos en el contacto, por
lo que el ordenamiento de los átomos en el cuello es más parecido a un
sólido cristalino. Para contactos de Pb, Au y Al se ha relacionado el grado
de orden con la longitud entre dos deformaciones plásticas en el cuello. Estas
deformaciones están asociadas a cambios abruptos en la conductancia [6]. En
consecuencia, puede relacionarse la forma de la curva IZ con lo cerca que
están las posiciones de los átomos en el cuello a aquellas que ocuparían en una
estructura cristalina. Así, cuando la curva IZ presenta escalones más largos y
mejor definidos, los contactos se corresponden a situaciones con mayor grado
de orden cristalino [103]. Cuando ésto ocurre es característico que la curva
IZ pueda repetirse durante varios ciclos de tracción y compresión, como se
muestra en la figura 3.38a.
Una forma de obtener estas estructuras es someter a los cuellos a un
procedimiento que involucra repetidos estiramientos e indentaciones, hasta
obtener estos ciclos reproducibles. Este procedimiento es similar a un recocido
mecánico, pues los cuellos están sometidos a presiones del orden de 1 GPa
durante los procesos de indentación y estiramiento.
Por tanto, para estudiar contactos más ordenados, hemos sometido a los
contactos a un ciclado hasta obtener ciclos reproducibles con escalones de
conductancia largos, como se muestra en 3.38b. Una vez formados contactos
con un menor grado de desorden cristalino, se ha registrado la curva IV para
realizaciones con valores de la transmisión total T de 2, 4, 6, 10 y 15, de las
que hemos extraído los coeficientes de transmisión {τn}.
Siguiendo este criterio, es posible dividir las realizaciones experimentales
de contactos en dos series: ordenados y desordenados. En la figura 3.39 se
muestran los canales de una serie de contactos ordenados y desordenados con
T de 10 y 15. Comparando los resultados de los dos conjuntos de contactos
se observan diferencias en las distribuciones individuales de canales.
Existe una gran dispersión en las curvas de contactos ordenados, mayor
que en las de los desordenados, véase la figura 3.39. En principio, una
serie de contactos con la misma disposición de los átomos y poco desorden
estructural daría lugar a distribuciones de canales muy parecidas. Las
diferencias que se encuentran entre las distintas realizaciones de contactos
ordenados indican que existen variaciones entre las diversas disposiciones de
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(a) Ciclos de tracción y compresión asocia-
dos a cuellos de Au, aumentando el gra-
do de orden cristalino en el cuello desde
A hasta D, tomados de la referencia [103]
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(b) Cinco ciclos de tracción y compresión en
un cuello de Pb, utilizando una MCBJ a
1,7 K. El voltaje de polarización es Vbias =
10 mV.
Figura 3.38: Conductancia de contactos de Au y Pb en función de la distancia entre
los electrodos z con distinto grado de orden cristalino.
los átomos: el desorden atómico contribuye a hacer las distribuciones más
suaves, minimizando el efecto de la geometría particular con la que están
colocados los átomos en los valores de transmisión de los canales.
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Figura 3.39: Conjunto {τn} correspondiente a realizaciones de contactos con G = 10
G0 ordenados (a) y desordenados (b), y G = 15 G0 ordenados (c) y
desordenados (d).
Sin embargo, estas diferencias se atenúan hasta prácticamente desaparecer,
ya que al promediar sobre el conjunto de resultados para obtener la función
P(T) o Q(T) se tiende a suprimir los rasgos de las realizaciones individuales
y a destacar las características intrínsecas del plomo. En consecuencia, las
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funciones de distribución de contactos ordenados y desordenados, que se
muestran en la figura 3.40, son bastante similares a pesar de las diferencias de
las realizaciones individuales observables en la figura 3.39.
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Figura 3.40: Estimación de P(T) para realizaciones ordenadas (negro) y desorde-
nadas (rojo) de los contactos con T = 10, panel (a) y T = 15, panel
(b).
Comparación con un modelo teórico.
Para analizar el efecto del desorden se han realizado cálculos simulando
distintos grados de desorden en contactos de Au, Pb y Al. En este caso se
puede justificar, como veremos después, que la mayor parte del desorden
está localizado en la región del cuello. Para ello se varían las posiciones de
los átomos que forman el cuello. El grado de desorden se caracteriza por la
desviación cuadrática media σ de la longitud de enlace respecto a la estructura
ideal. Se han considerado tres grados de desorden σ = 0,05, 0,1 y 0,2. Estos
grados corresponden a variaciones máximas de la distancia interatómica del
5, 10 y 20%, respectivamente, propuestas en la sección anterior (figura 3.34a).
Una de estas estructuras se muestra en la figure 3.41.
Es común a los resultados de estos cálculos el hecho de que, al aumentar el
grado de desorden de la estructura baja la transmisión total.También aumenta
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Figura 3.41: Configuraciones
atómicas en una capa
de 19 átomos corre-
spondientes a σ = 0,05
(izda.), σ = 0,1 (centro)
y σ = 0,2.
el número de canales con transmisiones intermedias en cada metal [102]. En
la figura 3.42 se muestran los resultados de los cálculos para los tres grados
de desorden en Pb. A pesar de que es conveniente calcular el promedio de τn
para comparar los resultados con distinto desorden, es ilustrativo observar
algunos casos concretos para analizar las particularidades que se pierden
como consecuencia de representar el promedio.
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Figura 3.42: Panel (a): conjunto promediado de transmisiones para contatos de Pb de
18 átomos de sección. Las barras de error corresponden a la desviación
estándar de la transmisión. El grado de desorden σ es respectivamente
0.05 (negro), 0.1 (rojo) y 0.2 (verde). Panel (b) Canales de trasmisión para
cada una de las simulaciones teóricas que intervienen en el promedio.
Las curvas han sido trasladadas horizontalmente y corresponden a
valores de σ 0,2 (izda.), 0,1 (centro) y 0,05 (dcha.).
Es posible incluir en estos cálculos cierto grado de desorden en los
electrodos, empleando un modelo fenomenológico propuesto por Ludoph
et al. [104, 93]. En este modelo los electrodos son conductores difusivos
caracterizados por una probabilidad de que el electrón vuelva a la región
del contacto después de pasar un tiempo dado en electrodo, que depende del
recorrido libre medio `, la longitud de onda de Fermi del electrón y un ángulo
de apertura γ.
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Figura 3.43: Comparación entre la esti-
mación de Q(T) hallada en
el experimento para transmi-
siones totales en el rango de
10 a 15 () y el cálculo de
Q(T) para Pb y Au aumentan-
do el grado de desorden σ: 0
(en negro), 0,05 (en rojo), 0,1
(en verde) y 0,2 (en azul). La
línea discontinua es la corre-
spondiente la distribución en
el caso difusivo.
Suponiendo que típicamente γ ∼ 45◦ y que el recorrido libre medio del
plomo es del orden de 3 a 10 nm, obtienen una probabilidad total de retorno
al contacto de 0,005– 0,02, lo que da lugar a una corrección muy pequeña de
la función de distribución. Por tanto, estos resultados no se ven afectados por
la inclusión de un cierto grado de desorden en los electrodos.
Una comparación entre los resultados del experimento y los cálculos
teóricos se muestra en la figura 3.43. La estimación de Q(T), que se
obtenido del experimento utilizando todos los coeficientes de transmisión
para contactos con transmisión total entre 10 y 15, se muestra mediante
símbolos . La inclusión de un grado de desorden creciente en los cálculos
teóricos se muestra mediante líneas sólidas para Au y Pb. Como se observa
en Pb, la distribución tiende rápidamente hacia al caso difusivo cuando se
aumenta el desorden. Hay un buen acuerdo de los cálculos teóricos con los
resultados experimentales cuando se considera un grado de desorden σ = 0,1,
que estiman correspondiente aproximadamente a un recorrido libre medio
` ∼ 10 nm. Este relativamente bajo grado de desorden es consistente con lo
que se conoce tanto de las simulaciones de dinámica molecular como de las
imágenes hechas con microscopía de transmisión electrónica en nanocontactos
metálicos [10].
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3.7 conclusiones
Gracias a la unión de rotura controlada mecánicamente (MCBJ), hemos
fabricado contactos de Pb en el estado superconductor y obtenido el conjunto
de coeficientes de transmisión según aumenta su transmisión total.
Se ha desarrollado un programa de cálculo para analizar las curvas IV
y obtener el conjunto de coeficientes de transmisión de los canales de
conducción en contactos entre electrodos en el estado superconductor. Este
programa es capaz de analizar eficientemente la curva IV de contactos con
muchos canales.
Se ha observado como este conjunto de coeficientes de transmisión
evoluciona al aumentar la transmisión total del contacto, de forma que la
distribución normalizada de los coeficientes de transmisión tiene una forma
similar. Además, esta distribución es sorprendentemente parecida a la de un
conductor metálico en el régimen difusivo.
A raíz de estos resultados experimentales se ha establecido una
colaboración con un grupo de teoría [105] para realizar cálculos teóricos
con un modelo tight binding para contactos formados por Au, Al y Pb. De
la comparación entre los resultados experimentales y el modelo teórico, se
concluye que la evolución de los coeficientes de transmisión en Pb al aumentar
la transmisión total está relacionada con la estructura de bandas del mismo.
En el caso del Pb y Al el comportamiento de {τn} al aumentar la
transmisión total es similar, y tiende hacia una distribución parecida al caso
difusivo. En el caso del Au esta tendencia es radicalmente distinta y es más
parecida al caso balístico. Se atribuye este hecho a que el Pb y el Al, de carácter
sp, poseen gran cantidad de canales de transmisión parcial contribuyendo a
la transmisión incluso en ausencia de desorden. El Au, por el contrario, con
una conductancia que depende de una banda s semillena, tiene menos canales
abiertos y la mayoría con transmisiones cercanas a 0 ó a 1.
Se ha variado el grado de orden en el contacto obteniendo un compor-
tamiento ligeramente distinto en {τn}, lo cuales son muy dependientes de la
realización experimental. No obstante, debido a la propia naturaleza de nue-
stro análisis que está basado en un estudio estadístico sobre una población de
muchos casos, las peculiaridades originadas por las disposiciones geométricas
particulares se atenúan y quedan destacados los rasgos comunes, atribuibles
a la naturaleza química del metal.
Sin embargo, esto ofrece una pista sobre el papel del orden cristalino, que
permite que los cálculos sean capaces de reproducir con buen acuerdo los
resultados experimentales. Además, como resultado de una comparación con
un modelo fenomenológico, es posible concluir que el grado de desorden que
más influencia a {τn} está localizado en la zona de la constricción, teniendo
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menos influencia el electrodo. Estas conclusiones podrían ser corroboradas
con una comparación de una medida de ruido de disparo en contactos de Au,
Pb ó Al, así como una repetición de este análisis en contactos en el estado
superconductor en Al.
4P R O P I E D A D E S M E C Á N I C A S D E L O S N A N O C O N T A C T O S
M E T Á L I C O S
introducción
Las propiedades mecánicas de cuerpos sólidos compuestos por unnúmero reducido de átomos difieren cualitativamente de aquéllasque presentan los sólidos macroscópicos [10]. En particular, el
nanocontacto o puente nanoscópico que puede establecerse entre dos
electrodos macroscópicos posee peculiares características mecánicas [106, 6,
55, 107].
A la escala más pequeña, en estructuras de tamaño tan reducido como una
cadena compuesta por sólo unos pocos átomos de oro [12, 11], la relación entre
su superficie y su volumen es máxima, por lo que es de esperar que los efectos
asociados a fuerzas de tensión superficial sean especialmente relevantes, como
ocurre en un líquido, a pesar de tratarse de estructuras sólidas [108, 109].
Estos efectos no se comprenden aún de forma completamente cuantitativa,
aún cuando su importancia tecnológica para la fabricación de dispositivos a
escala atómica resulta crucial.
Existen evidencias, en cierto sentido indirectas, del efecto de las fuerzas
de superficie tanto sobre la forma geométrica de nanoclusters como sobre
su impacto en la temperatura de fusión [110, 111]. Sin embargo no se han
realizado hasta el momento estudios tan directos como la determinación
de la contribución de las fuerzas de superficie a la deformación mecánica
de nanopuentes a través de la medida de la fuerza aplicada durante su
fabricación y rotura.
En este capítulo se estudia, mediante la medida simultánea de la
conductancia eléctrica y la fuerza aplicada, los efectos de la energía asociada
a la superficie de nanopuentes metálicos y cadenas atómicas de oro.
Estos experimentos presentan dificultades técnicas: requieren condiciones
de ausencia de contaminación así como estabilidad mecánica que sólo pueden
alcanzarse en un entorno controlado. En este sentido, las bajas temperaturas
proporcionan un entorno único, que junto con la instrumentación de
microscopía de sonda próxima hacen accesible el estudio de las propiedades
mecánicas en nanocontactos y cadenas atómicas.
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Deformaciones elásticas y plásticas en sólidos
Las deformaciones que sufre un sólido macroscópico se pueden estudiar
dentro de la mecánica de los medios continuos, en la que se considera que
las propiedades del sólido como la densidad o las constantes elásticas son
continuas, representando promedios de las propiedades microscópicas.
Cuando un sólido está sujeto a una presión externa, sufre una deformación
que se clasifica como elástica o plástica dependiendo de si el sólido recupera
o no su forma original una vez retirada la tensión. Se dice que la deformación
es elástica si el sólido recupera su forma original. Por el contrario, si ésta es
permanente se dice que es plástica.
Las presiones en un sólido isótropo y homogéneo producen en el régimen
elástico y líneal una deformación del objeto que pueden ser descrita por la
ley de Hooke generalizada. Las deformaciones más sencillas que pueden
producirse en un sólido son las deformaciones uniaxiales, de cizalla e
hidrostáticas.
σ1
l1+∆l1
Figura 4.44: Defor-
mación
uniaxial.
Las deformaciones uniaxiales son producidas por
tensiones aplicadas en una dirección perpendicular
a la superficie del sólido, véase figura 4.44.
Una tensión normal a la superficie del objeto
(σ1), produce una deformación longitudinal en la
misma dirección que hace que la longitud original
del objeto pase de l1 a l1 + ∆l1. El signo de
la deformación es positivo si la fuerza es de
tracción y negativo si se produce una compresión
del sólido. Para deformaciones suficientemente
pequeñas se puede considerar que la deformación
es proporcional ala tensión aplicada:
∆l1 = l1E−1σ1 , (4.1)
donde la constante de proporcionalidad depende del módulo de Young (E)
del material del que está hecho el sólido, que en una muestra policristalina de
Au es EAu = 80 GPa. Esta deformación puede representarse en términos de la
deformación unitaria, que se define como εi = ∆li/li en cada una de las tres
direcciones espaciales: i = 1, 2, 3.
Si se conserva el volumen, una deformación en la dirección de la tensión
(i = 1) debe estar acompañada por otra de signo contrario en las direcciones
perpendiculares a la de la tensión (j = 2, 3), que se considera de igual
magnitud.
ε j = (1+ ε1)
−1/2 − 1 ≈ −1
2
ε1 = −12 E
−1σ1 (4.2)
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Sin embargo, esta relación no se cumple de manera general en los materiales
y es necesario corregirla de forma fenomenológica, para lo que se introduce
el coeficiente de Poisson ν, de forma que la relación (4.2) quede como:
ε j = −νE−1σ1 , (4.3)
donde ν varía dentro del rango 0− 0,5, siendo por ejemplo su valor en Au
νAu = 0,44 y en Pt νPt = 0,38.
τ
θ
Figura 4.45: Deforma-
ción de
cizalla.
Las deformaciones de cizalla se producen cuando
las tensiones se aplican a un sólido en un dirección
paralela a su superficie, como se muestra en la figura
4.45. En este caso, la tensión (τ) se aplica en una cara
del sólido, provocando la deformación del elemento
cuadrado en un romboide. Suponiendo otra vez
una deformación elástica y lineal en un material
homogéneno e isótropo, el ángulo θ es proporcional
a la tensión aplicada (τ) y es posible aproximar
θ ≈ tan θ si θ  1:
θ = G−1ciz τ (4.4)
Las deformaciones hidrostáticas ocurren cuando se aplican tensiones
en dirección perpendicular a la superficie del objeto, todas ellas con
la misma intensidad σ y sentidos opuestos en caras opuestas. Las
deformaciones hidrostáticas producen un cambio en el volumen de la
celda ∆V. Este incremento es para pequeñas deformaciones elásticas
(lx + ∆lx)(ly + ∆ly)(lz + ∆lz) ' V0(1+ ∆V). Para hallar una relación entre un
cambio de volumen en límite ∆V → 0 y la presión aplicada (σ), se utiliza la
definición de módulo de volumen (K) como K = −V (dσ/dV). Integrando
esta ecuación con la condición inicial V = 0, σ = 0, cuando V = V + ∆V,
σ = P se tiene que para deformaciones pequeñas P ' −K ∆VV .
En general, la ley de Hooke generalizada relaciona el tensor de tensiones
en un sólido homogéneo e isótropo, sometido a una deformación elástica en
el régimen líneal, y la deformación unitaria [112, 113]:
εij =
1+ ν
E
σij − νE
(
∑
k
σkk
)
δij. (4.5)
donde εij = 12
(
∂li
∂xj
+
∂lj
∂xi
)
, σij es la componente que corresponde a una tensión
que se aplica en las cara i de un cubo de volumen lx × ly × lz en la dirección
j, y δij es la función delta de Kronecker. Utilizando esta relación (4.5) se
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puede encontrar una relación entre el módulo de cizalla, el módulo de
Young y el coeficiente de Poisson G−1ciz = 2E
−1(1+ ν) o el módulo de volumen
K = E/ (3(1− 2ν)) .
Cuando se supera un cierto valor de la tensión que se aplica sobre un
sólido macroscópico, el resultado es que el sólido sufre una deformación
plástica. En la escala atómica las deformaciones plásticas son equivalentes
a un cambio permanente en las posiciones de los átomos: cuando se retira
la fuerza que provoca la deformación, los átomos no recuperan su posición
original. Por tanto, someter a un cuerpo a una deformación plástica implica
tanto la rotura de enlaces como la formación de enlaces nuevos entre átomos
vecinos. El modelo más simple lo proporciona un cristal perfecto, sin defectos,
en el que se considera el desplazamiento de dos planos. Utilizando este
modelo, Frenkel calculó la tensión necesaria para producir un deslizamiento
de cizalla entre planos paralelos [114] cuando se aplica un tensión que
en el caso del Au se corresponde con un valor de τmax ≈ Gciz/9. En un
sólido macroscópico se observan valores mucho menores que se atribuyen
a la presencia y movimiento de dislocaciones en el cristal. Las dislocaciones
pueden moverse en especímenes macroscópicos a energías mucho menores
que las que implica una deformación plástica, en la cual se rompen los enlaces
entre los átomos. Por tanto, se espera que el movimiento de las dislocaciones
se produzca a valores menores de la tensión, como se observa en filamentos
con un alto grado de orden cristalino (whiskers) que dan como resultado unos
valores mayores de la tensión de cizalla.
4.1 nacontactos y cadenas atómicas
Los contactos de dimensiones nanométricas (o nanocontactos) entre dos
metales están formados por estructuras donde el número de átomos en la
sección más estrecha varía desde decenas de átomos hasta un único átomo.
Cuando se estudian las propiedades mecánicas de los nanocontactos, se
observa una variedad de comportamientos que dependen de la disposición
detallada de los átomos, llegando a ser relevantes efectos cuánticos [10].
Por ejemplo, cuando se considera el caso del contacto más pequeño posible,
correspondiente a un átomo, se observa una relación entre las propiedades
mecánicas y las propiedades del transporte electrónico [115]. Aunque algunas
de sus propiedades mecánicas fueron descritas teóricamente a través de
cálculos de dinámica molecular de Landman et al. [116], permitiendo
una compresión de los resultados experimentales, no existe un acuerdo
cuantitativo completo entre los resultados obtenidos experimentalmente y los
diferentes resultados de cálculos teóricos.
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Aunque es posible fabricar nanocontactos metálicos utilizando una gran
variedad de técnicas experimentales de una forma controlada [10], a bajas
temperaturas los métodos generalmente utilizados son las uniones de rotura
controlada mecánicamente [117] y el STM [118, 119, 120]. Estas técnicas
permiten registrar la corriente que circula a través de los electrodos metálicos
entre los que se forma el contacto.
4.1.1 Fabricación de los nanocontactos metálicos
El STM se utiliza comúnmente para estudiar las propiedades locales de dos
materiales conductores, entre los que se establece un voltaje de polarización
entre la punta y la muestra, y se mantiene constante la corriente que fluye
a través de la región de vacío, pudiéndose así registrar la disposición de
los átomos en el espacio real. Aunque se han formado nanocontactos en
condiciones de UHV [121, 122, 123], cuando se forma un nanocontacto
metálico a bajas temperaturas (4,2 K) se minimiza la posible contaminación
debida a la presencia de adsorbatos de gases en la superficie metálica del
nanocontacto. También se ralentizan otros procesos térmicamente activados
como la difusión térmica, con lo que el nanocontacto puede ser muy estable y
someterse a estudio durante horas.
Para formar estos nanocontactos metálicos utilizando un STM sólo es
necesario un movimiento que acerque la punta a la superficie. Ya poco tiempo
después de su invención, el STM fue utilizado para modificar las superficies,
tocándolas suavemente y formando una protusión de unos pocos átomos por
Gimzewski y Möller [118]. Por ejemplo, en la figura 4.46 se ilustra este proceso.
Una punta de Au se acerca a una superficie de Au desde el régimen de túnel
(A). Cuando se toca a la superficie (B) se observa un cambio en la conductancia
del contacto del orden de un cuanto de conductancia1, 2e2/h, abandonando
el régimen de túnel, como se muestra en la figura 4.47. Es posible estimar el
radio de la constricción utilizando la fórmula de Sharvin [69] para un contacto
circular de radio a,
G = G0 (kFa/2)
2 . (4.6)
En los metales, kF ∼ 10 nm−1 [124], con lo que la conductancia de 1G0
se corresponde con un radio de 0,12 nm, lo que sugiere que tras el salto
al régimen de contacto se ha formado un contacto monoatómico entre la
punta y la superficie. Si continuamos el movimiento en el mismo sentido
(C), se forma un contacto de sección cada vez mayor, lo que da lugar a un
dependencia escalonada característica de la curva de conductancia (G(z)).
1 1 G0 = 2e2/h = 7,748× 10−5 S
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Figura 4.46: Esquema de un ciclo de indentación en el que se forma y se rompe
un contacto de unos pocos átomos de sección. La punta del STM,
inicialmente en el régimen de túnel (A), se acerca a una muestra hasta
que se produce un contacto de un átomo (B), que en el caso del Au tiene
una conductancia de 1 G0. Si se sigue moviendo la punta en el mismo
sentido (C), la sección mínima del contacto aumenta, involucrando un
número mayor de átomos. Si ahora se invierte el sentido del movimiento
de la punta (D), elongando el contacto, la estructura se deforma y se
reduce el número de átomos que forman la parte más estrecha. Antes de
separar los dos electrodos totalmente, se produce un contacto en el que
sólo hay un átomo entre los dos electrodos (E). Cuando se rompe este
último contacto, se vuelve al régimen de túnel (F). En el panel derecho
se muestra una curva de conductancia correspondiente a la formación
(línea roja) y ruptura de un contacto monoatómico en Au a 4,2 K.
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Un cambio en el sentido del movimiento de la punta respecto a la muestra
tiene como consecuencia la rotura de estos contactos (D). El cuello que conecta
los dos electrodos se vuelve más estrecho según retraemos la punta, y la
señal de conductancia tiene intervalos relativamente constantes, llamados
comúnmente escalones2 separados por saltos abruptos. En caso del Au el
último de estos escalones (E) tiene una conductancia bien definida, G ≤ 1 G0,
que se corresponde con la conductancia calculada para el contacto de un
átomo. Una posterior elongación tiene como consecuencia la ruptura del
contacto monoatómico, volviendo al régimen de túnel (F). En otros metales
como Al, Pt o Pb, la conductancia durante estos ciclos tiene un aspecto algo
diferente, que depende de la estructura electrónica del metal [4, 94]. En la
señal de la conductancia se sigue observando un comportamiento escalonado,
(Fig. 4.47) aunque las pendientes de estos escalones dependen de la naturaleza
química del metal [94].
sensor de fuerza
Fext
STM
Figura 4.48: Uno de los
electrodos
es la punta
de un STM,
y el otro
electrodo
está monta-
do sobre un
sensor de
fuerzas. Este
sensor que
es similar
a un fleje,
sufre una
deformación
elástica ante
una fuerza
externa
(Fext).
Las propiedades mecánicas son estudiadas de
forma local con la ayuda métodos estáticos y
dinámicos de la microscopía de fuerzas atómicas.
Los métodos estáticos incluyen el estudio de la
dependencia de la fuerza frente a la distancia
entre punta y muestra, mientras que las técnicas
dinámicas muestran, por ejemplo, el cambio de la
frecuencia de resonancia frente a la distancia.
Es posible investigar las propiedades mecánicas
utilizado técnicas que miden propiedadas dinámi-
cas del sensor de fuerzas, como por ejemplo siguien-
do la frecuencia de resonancia del sensor de fuerzas
tal y como realizaron Dürig, Züger y Pohl [125]. En
este caso, el sensor de fuerzas era una lámina de
Ir de dimensiones 7,5× 0,9× 0,05 mm3 y constante
elástica con un valor de 36 N/m. Otra posibilidad
la constituyen los sensores de fuerzas basados en el
efecto piezoeléctrico, como los diapasones de cuar-
zo [126, 127]. Estos sensores son muy rígidos, con
constantes elásticas del orden de 1 kN/m, y pueden
excitarse tanto de forma eléctrica como mecánica
[126, 127, 7, 42, 128], permitiendo registrar la con-
stante elástica de los nanocontactos a bajas temper-
aturas [7, 57].
Otra posibilidad consistiría en utilizar sensores de
fuerza convencionales (a veces llamados micropalan-
2 En la literatura, estos escalones son comúnmente llamados plateaux.
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Figura 4.47: Conductancia durante ruptura (línea negra) y formación de un
nanocontacto en Pb, Pt (centro) y Au (derecha) a 4.2 K (Au y Pt) y
1.7 K (Pb). En todos los casos, el voltaje de polarización es Vbias = 10
mV. En el eje de ordenadas se muestra la conductancia en unidades de
G0 = 2e2/h. En el eje de abcisas se muestra la deformación del elemento
piezoeléctrico z. La distancia entre punta y muestra aumenta para valores
de z positivos.
cas) que tienen constantes elásticas del orden de 1
N/m. Sin embargo, aunque presenten una mayor
sensibilidad, no son adecuados para fabricar y manipular nanocontactos, ya
que los nanocontactos poseen unas constantes mayores de 10 N/m [7, 54, 55].
Por tanto, se ha utilizado una versión modificada que nos permite obtener
contactos de entre metales (Au y Pt) con sensores cuya constante elástica es
mayor de 100 N/m. En estos experimentos se han utilizado como sensores
hilos de Au de diámetro 0,125 mm y de longitud 1,8− 2,2 mm, con constantes
elásticas en el rango 100− 200 N/m. La flexión de este hilo, que es debida a
la fuerza ejercida por el nanocontacto, es como la de un fleje sobre el que se
aplica una fuerza puntual. Como se muestra en la figura 4.48, este fleje se de-
forma hasta que sobre el contacto se ejerce una fuerza externa (Fext) de igual
magnitud y sentido opuesto a la que se deforma el nanocontacto. En el caso
de la rotura de un contacto monoatómico de Au, esta fuerza es 1,5± 0,3 nN
[6]. Por tanto, para medir la deformación del sensor, hace falta un detector
capaz de resolver cambios en la deformación del hilo del orden de 1 pm. Se
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Figura 4.49: Medida simultánea de
la la fuerza (panel su-
perior) y conductancia
durante un ciclo de
elongación (negro) y
contracción al que se
somete un nanocontac-
to de Au a 4,2 K, toma-
da de la referencia [6].
utiliza como detector otro STM, que se sitúa en el la cara opuesta del hilo de
Au tal y como se detalla en el capítulo 2.
Es posible extraer el valor máximo de la presión que soportan los contactos
atómicos de una medida combinada de fuerza y conductancia antes de una
relajación, de una curva como la que se muestra en la figura 4.49. El área de
la sección mínima del contacto puede ser estimada utilizando la fórmula de
Sharvin, fórmula (4.6). La presión aparente en los nanocontactos de Au va de
3 a 6 GPa durante un ciclo de tracción y compresión. Este valor es mucho
mayor del que puede soportar una muestra macroscópica, cercano al valor
teórico de la máxima tensión de cizalla.
En los nanocontactos también es de esperar unos valores mayores, ya
que por ser regiones de tamaño nanométrico, no son favorables a presentar
dislocaciones [116]. Estas suposiciones están de acuerdo con lo observado
en las imágenes de los contactos atómicos obtenidas HR-TEM3 que no
muestran dislocaciones en sus imágenes [129, 130] . En los especímenes
macroscópicos una deformación plástica está relacionada con el movimiento
de las dislocaciones. El movimiento de estas dislocaciones necesita de energías
mucho menores, por lo que se espera que el movimiento de las dislocaciones
se produzca a valores menores de tensión. Así, las presiones aparentes
máximas observadas en nanocontactos de Au están en el rango 3− 6 GPa
[131, 106, 107], valores cercanos a los resultados de cálculos teóricos.
3 High Resolution Transmission Electron Microscopy
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4.1.2 Cadenas atómicas
Las primeras evidencias de la formación de cadenas de oro suspendidas
entre dos electrodos metálicos fueron descubiertas de forma independiente
por dos grupos. Yanson et al. [11] empleando un STM y una MCBJ a 4,2 K,
estudiaron la conductancia y el estiramiento cuando se forma o se rompe un
nanocontacto, encontrando cadenas formadas por hasta 7 átomos. Ohnishi
et al. [12] mostraron imágenes adquiridas con HR-TEM como las que se
muestran en la figura 4.50. Para fabricar estas cadenas utilizaron dos técnicas
distintas: por un lado utilizaron un STM que permite formar y romper un
nanocontacto entre dos electrodos de Au y por otro, hicieron dos agujeros
adyacentes en una lámina delgada de oro. Ambas técnicas permitieron
observar cadenas en condiciones de ultra-alto vacío, a temperatura ambiente.
(a) Imagen tomada utilizando HR-TEM por
Ohnishi et al. [12], que muestra una
imagen de una cadena monoatómica de
Au que une dos electrodos de Au. Los
electrodos están situados en la parte
superior e inferior de la imagen, y en
las orillas se aprecian efectos debidos a
la difracción. La distancia interatómica es
de 0,35− 0,40 nm.
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(b) Uno de los experimentos llevados a cabo
por Yanson et al. [11], donde se mues-
tra la distancia que puede moverse lat-
eralmente uno de los electrodos, medidas
en dos cadenas de longitud distinta. Es-
ta distancia es mayor cuanto mayor es la
longitud del escalón en conductancia, lo
que se relaciona con una mayor la longi-
tud de la cadena entre dos electrodos.
Figura 4.50: Primeras evidencias de la existencia de cadenas atómicas de Au.
Desde entonces, la posibilidad de formar contactos monoatómicos que
eventualmente puedan formar cadenas de átomos, ha permitido estudiar
sistemas que no sólo constituyen el paradigma de un cable de dimensiones
atómicas, pues son un conductor metálico unidimensional.
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Así, las cadenas atómicas también ofrecen la posibilidad de estudiar un
sistema que presenta características únicas. Por ejemplo, son capaces de
soportar densidades de corriente de hasta 8× 1014 Am−2, lo que constituye
una evidencia de que el transporte electrónico en estas estructuras es de tipo
balístico. Este hecho es explicable si la potencia se disipa lejos de la cadena,
en el electrodo [10], lo que ocurre en el régimen mesocópico. Además, frente
a lo que ocurre a temperatura ambiente, donde las cadenas atómicas duran
segundos, estas estructuras son estables durante horas a bajas temperaturas.
Aunque las cadenas atómicas fueron inicialmente fabricadas en Au, Smit et
al. [132] mostraron que tanto el Ir como el Pt forman de manera espontánea
estas nanoestructuras. Recientemente, se ha encontrado que la presencia de
otras especies químicas puede propiciar la formación de cadenas en sistemas
metálicos donde no se han observado cadenas con anterioridad, como en Ag,
donde se tienen indicios de la formación de cadenas en presencia de O2 [133].
Por último, la posible inclusión de otras especies químicas (H, O, C02 ó SH3)
en una cadena de Au ha sido objeto de estudio de distintos trabajos teóricos
y experimentales [134, 135, 136, 137, 138, 139]. Estos trabajos presentan
hipótesis que explicarían las distancias interatómicas observadas entre átomos
de la cadena obtenidas en el experimento de Ohnishi et al. (figura 4.50),
ya que los átomos de C y O no serían visibles en las imágenes de HR-
TEM y darían lugar a distancias interatómicas aparentemente mayores que
las reales. A bajas temperaturas, donde las condiciones de vacío criogénico
minimizan la exposición de las cadenas a contaminantes, diversos métodos
de calibración han llevado a la conclusión de que la distancia entre átomos es
de 0,25± 0,02 nm [23].
Fabricación de cadenas de átomos
En la figura 4.51 se muestra la evolución de la conductancia según se rompe
un nanocontacto de Au a 4,2 K. La conductancia decrece cuando tiramos del
contacto, hasta que alcanza un valor cercano a 1 G0, que se corresponde con
la de un contacto con un átomo en su sección más estrecha [140, 41]. Los
experimentos llevados a cabo con anterioridad muestran que un contacto
monoatómico siempre puede ser estirado distancias por debajo de 0,25 nm
antes de romperse [6]. Sin embargo, algunas veces el comportamiento es
diferente y el contacto puede estirarse distancias mayores que 1 nm. Mientras
se estira la cadena, los valores de la conductancia son cercanos, aunque
ligeramente menores, que 1 G0, tal y como se muestra en la curva de
conductancia de la figura 4.51 en forma de escalón.
Cuando aumentamos la separación entre los electrodos del nanocontacto,
este se alarga siguiendo una secuencia de etapas donde la deformación es
elástica, separadas por relajaciones mecánicas debidas a reordenamientos
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(a) Conductancia durante la formación
(línea negra) y ruptura de una cadena
atómica. En el inserto se muestra un his-
tograma de los valores de la conductan-
cia. El voltaje de polarización es 10 mV.
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(b) Histograma en el que se muestra
la frecuencia de aparición de un
escalón de conductancia menor que
1,1 G0 en función de la longitud
desde que G ≤ 1,1 G0 hasta que
G ≥ 0,5 G0.
Figura 4.51: Curva de conductancia en función del desplazamiento entre los
electrodos que muestra la fabricación de una cadena de átomos de
Au a 4,2 K e histogramas correspondientes a 8200 ciclos de ruptura y
formación de nanocontactos atómicos.
atómicos [116, 141]. Como se muestra en la medida simultánea de fuerza y
conductancia en la figura 4.52 adquirida con el sistema experimental (véase el
capítulo 2), en las etapas elásticas el valor de la conductancia se mantiene casi
constante, mientras que cuando ocurren los saltos abruptos se produce una
relajación en la fuerza [6]. Como resultado, hay una reducción en el tamaño
de la sección en la parte más estrecha del contacto que disminuye de forma
discontinua. Rubio et al. [6] demostraron que estos procesos se producen
según se reduce el diámetro hasta llegar a formar un contacto monoatómico.
En el caso del contacto de un sólo átomo, si aumentamos la separación entre
los electrodos lo que ocurre normalmente es que el contacto se rompe y se
pasa al régimen de túnel. Sin embargo, a veces uno de los átomos de los
electrodos se une al anterior y se forma una cadena de dos átomos entre los
electrodos. Según se sigue estirando el contacto, es posible incorporar más
átomos a la cadena, aunque esta probabilidad es cada vez menor. Mientras se
fabrica una cadena de Au, la conductancia nunca supera el valor de 1 G0.
Una vez rota la cadena es posible recuperar el contacto acercando los dos
electrodos. Para restablecer el contacto es necesario mover los electrodos una
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distancia aproximadamente igual a la longitud que se estiró el último escalón
de conductancia cercana a 1 G0. Esto sugiere que una vez rota la cadena,
los átomos que la forman se colapsan en los electrodos. Yanson et al. [11]
también observaron que el movimiento lateral que admite esta estructura sin
romperse depende de la longitud que uno mueve los electrodos, que es lo que
se esperaría de una cadena (véase figura 4.50b).
La conductancia durante cada uno de los ciclos de elongación y contracción,
no se puede reproducir con detalle, pues depende de la posiciones de los
átomos en el contacto, y no todos los contactos forman una cadena de átomos
al ser estirados. Se ha definido la longitud de una cadena de átomos de
Au como la distancia entre el punto en el que la conductancia es menor
que 1,1 G0 y mayor que 0,5 G0. La probabilidad de alcanzar una cadena
de una determinada longitud se puede estimar construyendo un histograma
de longitudes de cadena. Como se muestra en la figura 4.51, el histograma
muestra picos que aparecen a distancias iguales (0,25 nm). El valor de esta
distancia está próximo al de la distancia entre átomos vecinos en un cristal
de Au (0,29 nm). La probabilidad de obtener una cadena de mayor longitud
decrece rápidamente según aumenta la longitud de la misma. Esta evolución
es la que corresponde a una cadena de átomos de Au. Por el contrario, otros
metales que forman cadenas como el Pt, al tener varios autocanales abiertos,
tienen una conductancia mayor [132].
Una vez que se ha empezado a tirar de una cadena y se van añadiendo
átomos a la misma, es posible dejar de tirar manteniendo constante la
distancia entre los electrodos a bajas temperaturas (4,2 K). En tal caso, las
cadenas permanecen estables durante horas, lo que hace posible investigar
las diversas propiedades electrónicas y mecánicas de las mismas.
Procesos mecánicos durante la formación de las cadenas
Al igual que para estudiar los procesos mecánicos involucrados durante la
formación y ruptura de los nanocontactos, se ha utilizado un microscopio
STM al que se ha añadido un sensor de fuerzas, (veáse el capítulo 2) para
estudiar la fuerza en las cadenas de Au a baja temperatura. Utilizando este
dispositivo experimental es posible registrar simultáneamente la evolución de
la conductancia y la fuerza mientras se extrae una cadena.
En la figura 4.52 se muestra una medida simultánea utilizando este
dispositivo a 4,2 K. En esta figura se puede apreciar que la conductancia
durante el último escalón es ligeramente menor que 1 G0, existiendo pequeños
saltos en la conductancia de magnitud mucho menor que 1 G0, relacionados
con las relajaciones en la fuerza. En las etapas elásticas, donde la conductancia
es constante, la fuerza aumenta según la se estira cadena, mientras que en los
saltos abruptos hay reordenamientos atómicos.
86 propiedades mecánicas de los nanocontactos metálicos
-0.5 0.0 0.5 1.0
0
1
2
3-
-2
-1
0
G
 (2
e2
/h
)
z (nm)
F 
(n
N
)
(a) Medida simultánea de la conductancia
(G)y la fuerza (F) durante la elongación
(línea negra)y rotura de una cadena
de átomos de Au a 4,2 K. El voltaje
de polarización es Vbias = 10 mV y la
contante elástica del sensor de fuerzas es
80 N/m.
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(b) Medida simultánea de la conductancia
(G) y el cambio en la frecuencia de
resonancia (∆ f ) durante la elongación
(línea negra) y contracción de una cadena
de átomos de Au a 4,2 K tomada de la
referencia [7], cuya calibración es 0,26
N/(m Hz).
Figura 4.52: Propiedades mecánicas de las cadenas atómicas de Au.
Con anterioridad, Rubio-Bollinger et al. [56] estudiaron los procesos
mecánicos durante la formación de una cadena de átomos de Au a 4,2 K.
La fabricación de una cadena está relacionada con la fuerza relativa de los
diferentes enlaces en cada una de las configuraciones en las que se disponen
los átomos, pues cada vez que se rompe un nanocontacto se rompen varios
enlaces entre átomos. Utilizando un modelo muy sencillo se puede considerar
los procesos que ocurren al formarse la cadena. Según se extrae la cadena, la
fuerza aumenta en cada etapa elástica, como se muestra en la figura 4.52. Si el
movimiento de un átomo desde el electrodo a la cadena sucede a un valor de
la fuerza menor que el necesario para romper la cadena, entonces este átomo
se incorpora a la cadena. Por otro lado, la cadena se rompe cuando se ha
incrementado tanto la fuerza que el valor de ésta es mayor que el necesario
para romper el más débil de los enlaces de la estructura. Lo cual ocurriría
cuando el proceso de añadir un átomo desde la superficie implique romper
más enlaces que el romper un enlace en la cadena.
Es posible hacer un modelo más realista de este proceso teniendo en cuenta
que la fuerza de los enlaces aumenta cuando se reduce la coordinación. En
un contacto donde los electrodos tienen una forma de pirámide, el átomo
situado en la ápex de una de estas pirámides tiene tres enlaces con sus vecinos
situados en la pirámide y otro con el átomo de la cadena. Dado que la fuerza
del enlace es mayor en los enlaces con menor número de coordinación, puede
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ser favorable para el átomo de los ápex romper un enlace con los átomos de
la pirámide. Por tanto, sólo es necesario romper un enlace para que el átomo
se incorpore a la cadena. Experimentalmente, se observa en las cadenas de
Au que las relajaciones mecánicas se dan a valores de fuerza menores que la
fuerza final de rotura [56], lo que apoya esta hipótesis. Los cálculos basados
en simulaciones de dinámica molecular encuentran que, generalmente, los
saltos en fuerza mayores se corresponden con la incorporación de un átomo
a la cadena (veáse [56, 142, 143] y referencias en [10]). Por tanto, los cálculos
sostienen la hipótesis de que el proceso de incorporación de átomos desde
un electrodo puede ocurrir a una fuerza menor que la de romper la cadena
[56]. Un análisis más profundo necesitaría conocer tanto la disposición de
los átomos en la región cercana a los ápex de los electrodos como la fuerza
relativa de cada enlace.
(a) Deformación relativa durante una etapa
elástica obtenida por [56], donde se obser-
va que la mayor parte de la deformación
se acumula en los electrodos.
(b) Histograma de la fuerza de rotura del
último contacto de Au a 4,2 K. El valor
de la fuerza de rotura es 1,5± 0,3 nN. En
el panel inferior se muestra la rigidez de
la estructura formada por la cadena y
los electrodos en función de la longitud
de la cadena [56]. Para ello se halla la
pendiente de la etapa elástica justo antes
de que esta estructura se rompa.
Figura 4.53: Propiedades mecánicas de las cadenas atómicas de Au.
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Según se muestra en las simulaciones realizadas en [56] y reproducidas
en la figura 4.53a, la deformación elástica se acumula en los electrodos. Una
combinación de factores pueden ayudar a justificar este resultado: el primero
es que los enlaces en la cadena, al darse entre átomos menos coordinados,
son más fuertes. El segundo factor está relacionado con que en los electrodos
las deformaciones pueden tener como consecuencia no sólo la variación de
la distancia entre átomos, estirando el enlace, sino también un movimiento
de varios átomos concertado, que se produce a una menor fuerza. Esto hace
que la cadena atómica sea mucho más rígida que el electrodo. En la figura
4.53b se muestra la rigidez de la estructura formada por los electrodos y el
contacto, obtenida midiendo la pendiente de la curva de fuerzas en la última
etapa elástica antes de la rotura. La dispersión es mayor cuando la longitud
de la cadena es menor, ya que la pendiente de esta etapa en la curva de
fuerzas está determinada principalmente por la rigidez de los electrodos y
depende de la configuración de los átomos cercanos a la cadena, mientras que
en cadenas más largas esta contribución disminuye frente a la contribución de
la cadena. También se ha confirmado que la rigidez del electrodo es del orden
de 10 N/m utilizando un MCBJ con un sensor de fuerzas constituido por un
diapasón de cuarzo [7]. En la figura 4.52 se muestra una medida simultánea
de la conductancia y de la derivada de la fuerza, ∂F/∂z(z) = (2kf/ f0)∆ f (z).
Los reordenamientos de los átomos dan como resultado súbitas caídas en la
señal de fuerzas, que se dan no sólo cuando hay un contacto, sino también
cuando se forma la cadena.
Shiota et al. [57] han explorado la relación entre las propiedades mecánicas
y la formación de cadenas en Pt. Para ello se han valido de una MCBJ que está
equipada con una implementación que también utiliza un diapasón de cuarzo
como sensor de fuerzas [42]. A raíz de estos resultados, concluyen que cuando
la rigidez media de la estructura formada por los electrodos y la cadena es
mayor, a la cadena se le puede añadir un átomo más, pero posteriormente
aumenta la probabilidad de que esta se rompa al estirar más. En conclusión,
las cadenas más largas tienen un electrodo de rigidez menor antes de iniciar
su formación. Este hecho experimental también apunta al hecho de que
una cadena puede soportar una fuerza máxima independientemente de su
longitud, como se ha demostrado experimentalmente en las cadenas de Au
Frot = 1,5± 0,3 nN [56]. De una manera general, se podría decir que si la
fuerza es menor que Frot, una misma deformación producirá una fuerza mayor
si la rigidez de la estructura es mayor, rompiéndose a un estiramiento menor.
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Figura 4.54: Ilustración del modelo
utilizado para es-
timar la forma de
un nanocontacto al
realizar una defor-
mación plástica. El
nanocontacto consta
de una serie de piezas
cilíndricas y sufre
una serie de deforma-
ciones plásticas. En
cada deformación, una
zona del material de
longitud λi y sección
de área Ai, se deforma
hasta tener una nueva
pieza de longitud
λi + ∆zi y sección
Ai+1. La forma del
nanocontacto queda
determinada por los
cilindros, con radios
{Ri} y longitudes {li}.
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4.2 caracterización de la forma de los nanocontactos
Para caracterizar la forma de los nanocontactos es posible partir del modelo
introducido por Untiedt et al. [103]. Este modelo permite estimar la forma de
los nanocontactos a partir de la curva la conductancia frente a la distancia
entre los electrodos en un ciclo de indentación, como la que se muestra en la
figura 4.49. En cada una de estas etapas elásticas, se encuentra un valor de
conductancia casi constante. Dado que el área de la sección más estrecha del
contacto está relacionada con la conductancia, es posible extraer de la curva
de conductancia la evolución del área de la sección mínima del contacto en
función de la distancia entre los electrodos.
En este modelo se considera que el contacto sufre sólo deformaciones
plásticas. La forma del mismo consiste inicialmente en una pieza con forma
cilíndrica, como se ilustra en la figura 4.54. La elongación del nanocontacto
tiene como consecuencia la formación de una serie de de piezas de menor
sección, semejantes a rodajas cilíndricas de distintos radios y longitudes.
Estas rodajas son simétricas respecto al plano normal al eje de revolución
de los cilindros. Con objeto de describir la evolución debida a una serie de
deformaciones plásticas, se supone que sólo se deformará aquella que tiene
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menor sección debido a que es mayor la tensión que soporta. Además, se
conserva el volumen de la pieza tras una deformación plástica.
Por tanto, al producirse una deformación plástica en el nanocontacto esta
afecta a la parte del nanocontacto de sección más estrecha. Esta región es
un cilindro con radio inicial R0 y longitud λ0. Tras sufrir la deformación
plástica, este cilindro se alarga hasta tener una longitud λ0 + ∆z0 (figura
4.54B). Si se conserva el volumen, el área de la sección pasa de ser A0 a ser
A1 = A0λ0/(λ0 + ∆z1).
Cuando el contacto sufre n deformaciones plásticas, la sección de cada una
de las piezas tiene una área menor Ai = piR2i que la pieza que queda de la
deformación anterior:
Ai =
Ai−1λi
λi + ∆zi
, i = 1, . . . , n, (4.7)
An < An−1 < · · · < A0. A ambos lados de este cilindro quedarán el resto
del material con la misma forma original (puesto que esta región no cambia
al sufrir una deformación plástica) caracterizadas por un radio Ri, que se
extiende una longitud
li = ∆Li =
1
2
(∆zi−1 − (λi − λi−1)) , i = 1, . . . , n− 1, (4.8)
La forma del nanocontacto según este modelo está determinada tanto por
la nueva sección que se deforma, como por los trozos de material que se van
dejando tras cada deformación plástica. A su vez, dado un contacto con un
radio incial R0, estas formas dependen de los valores λ0, . . . ,λn. El parámetro
λi se define como la longitud de deformación plástica y variará según el
mecanismo de deformación que gobierne cada una de las etapas.
En este modelo se considera un nanocontacto simétrico respecto al plano
normal al eje de la menor de las piezas y al eje de revolución de los cilindros,
como se aprecia en la figura 4.55. Por tanto, para caracterizar la forma del
nanocontacto es necesario hallar el perfil del mismo como resultado de las
deformaciones plásticas. El sistema de coordenadas x′y′z′ se ha tomado como
eligiendo el eje z′ como el eje de revolución de los cilindros. El origen
corresponde al punto donde empieza la deformación hasta al punto que se
encuentra en la mitad de la estructura (Ln,max), siendo la función forma
Fn(z′) =
{
Ri si Li−1 < z′ < Li , i = 1, . . . , n− 1
Rn si Ln−1 < z′ < Ln,max
, (4.9)
donde L0 = 0, Li = ∑ik=1 lk, Ln,max =
1
2 (λ0 +∑
n
k=1 ∆zk−1) .
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Figura 4.55: Modelo de rodajas
con forma cilíndrica.
También se puede utilizar este modelo
para estimar la constante elástica de los
nanocontactos [144, 103]. En cada etapa
elástica, el nanocontacto se representa como
una serie de cilindros de longitud en reposo
li,0 dada por la ecuación (4.8), sobre los
que se aplica una fuerza externa (Fext). La
relación entre la fuerza externa aplicada al
nanocontacto y la deformación total en el
régimen elástico líneal δltot,n de las 2n −
1 rodajas que modelan el nanocontacto
es Fext − k(n)δltot,n = 0, donde la constante
elástica del conjunto es [103, 144]
1
k(n)
=
n−1
∑
i=1
2
ki
+
1
kn
+
1
k0
, (4.10)
siendo k0 la constante elástica del contacto en la parte que no sufre
deformación plástica. Si se consideran formas cilíndricas para cada región,
k−1i = li,0/(EAi), i = 1, . . . , n− 1, y explícitamente para la rodaja central
k−1n =
λn−1+∆zn
EAn .
Aunque las relajaciones se producen entre etapas elásticas discretas, cuando
sólo se tienen en cuenta las deformaciones plásticas, es posible considerar el
límite continuo cuando ∆z→ 0. Utilizando la ecuación (4.7) queda
dA
dz
= −A(z)
λ(z)
,
de donde es posible obtener la longitud plástica de deformación λ como
1
λ
= − d
dz
ln A . (4.11)
Por otra parte, la ecuación (4.8) queda como
dL = l(z) =
1
2
(
1− dλ
dz
)
dz. (4.12)
En el modelo discreto, se puede aproximar la forma como la tangente entre
dos rodajas tan(αi) = (Ri − Ri−1)/li. En el límite ∆z→ 0, esta tangente se
puede escribirse utilizando la fórmula (4.12), con lo que el perfil viene dado
por la integral
∫ z′
0 du tan u + R0. Entonces, la forma del cuello cuando este ha
sufrido una deformación plástica de longitud Z es
FZ(z′) = R0 + 2
∫ z′
0
dR
dz
(
1− dλ
dz
)−1
dz . (4.13)
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Este modelo es válido mientras halla suficiente material en la región más
estrecha como para poder deformar el nanocontacto plásticamente. Cuando
se tiene una rodaja de longitud l = 0, que corresponde a dλ/dz = 1, entonces
este modelo deja de ser válido.
Es posible relacionar la conductancia con el área de la sección mínima
utilizando la fórmula de Sharvin para una orificio circular de radio R
G = G0(piR/λF)2. Con el fin de extraer la forma de un nanocontacto, se
registra la conductancia durante un ciclo en el que el nanocontacto sufra una
elongación y una contracción sin llegar a romperse. Así, es posible obtener de
la curva de conductancia la información correspondiente a las deformaciones
plásticas eliminando las deformaciones de origen elástico.
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(a) Conductancia en un nanocontacto de Au
a 4,2K sin romper. La conductancia dis-
minuye durante la elongación (línea ne-
gra). Las etapas elásticas terminan en
rupturas (elongación) o empiezan (con-
tracción) están marcadas por símbolos
cuadrados. La línea azul corresponde a
la curva promedio entre el ciclo de con-
tracción y elongación.
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(b) Conjunto de formas para el nanocontac-
to cuya curva de conductancia se mues-
tra en el panel izquierdo (letras A − E )
obtenidas con el modelo de rodajas cilín-
dricas.
Figura 4.56: Evolución de la conductancia de un nanocontacto durante un ciclo de
indentación en el que, una vez alcanzado un contacto con conductancia
G < 1G0, se invierte el sentido del movimiento y se contrae el contacto.
Para hallar la sección mínima An en función de la conductancia, se ha
de considerar la estructura en ausencia de tensiones. La conductancia de
esta estructura se estima en este modelo como la distancia media entre dos
puntos correspondientes a la deformación elástica máxima en la parte del
4.3 propiedades mecánicas en nancontactos 93
ciclo correspondiente a la elongación y a la contracción, como se muestra
en la figura 4.56a. Para estimar el valor de esta conductancia, se halla la
conductancia media entre el ciclo de elongación y el de contracción.
El resultado se suaviza haciendo un promedio entre conductancias cercanas
para conservar la información correspondiente a la deformación plástica. Es
posible, utilizando la curva de conductancia anterior, hallar los valores de la
tanto el valor la sección mínima correspondiente a cada una de las formas que
va adoptando el cuello (Ai) como el valor de ∆zi. Para identificar cada una de
las etapas, se buscan los puntos en los que se producen saltos bruscos de la
conductancia, lo que indica un relajación consecuencia de una deformación
plástica, bien durante la elongación bien durante la contracción, señalados
con letras en la figura 4.56b.
A continuación es posible encontrar λi utilizando un algoritmo que
conserve el volumen en cada una de las deformaciones. Entre dos
deformaciones plásticas, determinadas por Ai, Ai+1 y ∆zi con forma de
rodajas cilíndricas o cónicas, se halla un valor de λi para el cual se conserva
el volumen antes y después de la deformación. La cantidad de material que
queda alrededor del nanocontacto es desconocida, pero una vez obtenidas Ai,
Ai+1, ∆zi y λi es posible obtener la forma del resto del nanocontacto en cada
etapa, como se muestra en la figura 4.56b.
Se ha considerado que el área puede ser obtenida de la fórmula de Sharvin
o de la corregida por Torres, Pascual y Saénz [145]. Sin embargo, según
se reduce el tamaño del contacto y nos acercamos al régimen cuántico, la
conductancia está determinada por el conjunto de coeficientes de transmisión
del sistema, y es necesario tener en cuenta tanto las configuraciones de los
átomos en el mismo, como su naturaleza química para hallar los valores
exactos de las transmisiones de canales de conducción [4]. También es
necesario considerar que cuando se estima el área de la sección para contactos
de tamaño comparable a las dimensiones atómicas, no existe una definición
precisa de área para un contacto, como es el caso de un contacto monoatómico.
4.3 propiedades mecánicas en nancontactos metálicos someti-
dos a deformaciones plásticas y elásticas
En la figura 4.49 se muestra una medida representativa de la conductancia
y la fuerza adquiridas de forma simultanea durante un ciclo de elongación
y contracción al que se somete un nanocontacto de Au a 4,2 K. El contacto
se deforma, y va reduciendo su conductancia (G) según se aumenta la
separación entre los electrodos (z). Los saltos bruscos en la conductancia
se corresponden con relajaciones mecánicas que se observan en la señal de
fuerzas, consecuencia de reordenamientos estructurales de los átomos del
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contacto [6]. Estos saltos separan etapas donde la deformación que sufre el
nanocontacto es elástica. Cuando la conductancia tenga un valor cercano a
1 G0 sólo hay un canal con transmisión apreciable [4, 41]. Esta situación
corresponde a aquel contacto que tiene un sólo átomo entre los dos electrodos.
El que la conductancia tenga un valor cercano o menor que 1 G0 (según
aumenta el valor de z) es una indicación de la formación de una cadena de
átomos de Au entre los dos electrodos mientras se elonga el contacto [11, 12].
Si se tira más del contacto, esta cadena se rompe y se llega al régimen de túnel,
donde se observa un valor nulo de la conductancia y en la señal de fuerzas,
tal y como se muestra en la figura 4.52.
Utilizando métodos de la teoría de la elasticidad, es posible calcular
la deformación de las diferentes regiones, que se han caracterizado como
rodajas cilíndrica, en el régimen elástico. En este modelo, sólo se considera
la deformación que se obtiene de la teoría de sólidos continua. Al deformar
elásticamente un cuerpo macroscópico debida a las propiedades elásticas del
mismo determinadas por su módulo de Young y coeficiente de Poisson. En el
caso de una deformación uniaxial, la ley de Hooke proporciona una relación
de proporcionalidad entre la deformación unitaria (ε) en la dirección de la
fuerza aplicada y la presión (σ) dada por ε = σ/E, donde E es el módulo
de Young del material del nanocontacto. En monocristales se ha observado
que las propiedades elásticas dependen de la simetría del cristal, al no poder
ser considerados isótropos. En tal caso, el módulo de Young depende de la
dirección de la tensión aplicada a la muestra respecto a los ejes cristalinos. Por
ejemplo, en caso del Au se encuentran un valor en muestras macroscópicas
del módulo de Young distinto en diferentes direcciones: E〈111〉 = 117 GPa y
E〈100〉 = 43 GPa [10]. En las muestra macroscópicas policristalinas, debido a
la orientación arbitraria de los granos, se toma un valor del módulo de Young
de 80 GPa.
Si se aplica el modelo de rodajas a un nanocontacto que sufre
una deformación elástica, es posible considerar la deformación usando
la mecánica de sólidos continuos al modelo anterior. En una primera
aproximación, consideremos la forma de un contacto que sufre una
deformación elástica como un conjunto de rodajas de sección constante con
área Ai, cada una con su eje en la misma dirección que el resto y coincide con
el eje z.
Una deformación elástica, consecuencia de aplicar un fuerza Fext en la
dirección del eje z, tiene como consecuencia una deformación de cada rodaja.
Si sólo se consideraran deformaciones a lo largo del eje de simetría de
la estructura en dirección z, la deformación unitaria de cada rodajas es
εi = Fext/(AiE), donde se ha utilizado la ley de Hooke (4.5) con εi = εi33.
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Figura 4.57: Ilustración que recoge
el modelo para las de-
formaciones plásticas y
elásticas de un nanocon-
tacto durante un ciclo de
elongación (línea negra)
y contracción en ausen-
cia de contribución de
las fuerzas de superficie.
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4.3.1 Modelo de deformación plástica y elástica en un ciclo de elongación y
contracción
En la figura 4.49 puede apreciarse la evolución de la fuerza y la conductancia
durante un ciclo de elongación y contracción de 5 nm en un nanocontacto
cuyo radio estimamos, utilizando la fórmula de Sharvin, entre 1,2 nm y 0,5
nm. Se observa en la señal de la fuerza un comportamiento en forma de
diente de sierra, con etapas cuya pendiente es aproximadamente constante y
que corresponden a deformaciones elásticas de la estructura. Durante estas
etapas, se acumula la tensión elástica en la estructura hasta que se produce
un relajación mecánica y el contacto sufre una deformación plástica. En estos
casos, la tensión alcanza un valor máximo que puede ser estimado usando la
fuerza anterior a la relajación mecánica y el área del contacto. La sección de
área mínima está relacionada con la conductancia a través de la fórmula de
Sharvin, y, como se ha observado, esta presión aparente toma valores entre 2
y 5 GPa [106, 107] dependiendo de la estructura de la constricción. Durante la
contracción el proceso es similar, pero al contraer el contacto, aumenta el área
de la sección y las presiones deben ser de signo positivo.
Es ilustrativo considerar el siguiente modelo para explicar la curva de
fuerzas de un cuello ante una deformación, como se ilustra en la figura 4.57.
Un nanocontacto, que tiene una determinada configuración (α) se contrae
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elásticamente desde A hasta que se alcanza el valor de la presión límite, en
el punto B. El nanocontacto cambia de forma discontinua (B → C) a una
nueva configuración (β). Esta configuración corresponde a un área mayor ya
que tiene una mayor conductancia. La diferencia entre la longitud de esta
estructura (en reposo) está dada por la intersección de las línea α y β con
el eje de fuerza cero. En general, este cambio abrupto puede dar lugar a
una disminución del valor de la fuerza (relajación mecánica), aunque esta
relajación puede no llegar a tener un valor de fuerza cero. El proceso se
repite durante las etapas de contracción de la estructura, de A a H. Cuando el
nanocontacto se elonga (H → L), el proceso es similar, pero ahora las fuerzas
máximas son negativas, lo que corresponde a una tensión de tracción y la
conductancia, relacionada con el área, va disminuyendo.
La constante elástica de cada configuración formada por n deformaciones
plásticas y 2n − 1 rodajas está dada por la ecuación (4.10), con lo que
la constante elástica disminuye en configuraciones de sección mayor. Esta
corresponde con los resultados obtenidos en distintos experimentos [106, 6,
56].
4.4 efectos de superficie en nanocontactos y cadenas atómi-
cas
Es posible prestar atención no sólo a la elongación sino también a la
contracción de nanocontactos y cadenas atómicas de Au. En la curva de
la figura 4.58 se muestra un ciclo de elongación y compresión de un
nanocontacto de Au a 4,2 K. El voltaje de polarización del contacto es
Vbias = 10 mV y la constante elástica del hilo de Au que sirve como sensor de
fuerzas es kf = 180 N/m. Para ello se tira de un nanocontacto hasta formar un
contacto de un átomo que en el caso del Au tiene un sólo canal de conducción
abierto, por lo que su conductancia es siempre G ≤ 1 G0 [4, 41]. Cuando
se elonga este contacto es posible formar una cadena atómica, y, una vez
formada, parar la elongación de la misma e invertir el sentido del movimiento.
Esta zona se corresponde en la figura 4.58a con la zona sombreada.
Como se puede apreciar, tanto en la parte correspondiente a la elongación
como en la correspondiente a la contracción de la cadena el signo de las
fuerzas es negativo. Este hecho, significa que aún bajo contracción, las fuerzas
que se detectan no corresponden a una compresión de la estructura, como
ocurre en un sólido macroscópico. En contraste, el comportamiento durante
la contracción la cadena es radicalmente distinto, pues se observa que está
sometida a una fuerza de tracción. El hecho de que exista una fuerza de
tracción incluso durante la contracción de la cadena es un comportamiento
que recuerda al que se observa en un puente líquido, donde las fuerzas
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(a) Cuando se forma la cadena, tras estirar
unos 0,5 nm, se invierte el sentido del
movimiento, señalado por las flechas,
contrayendo la estructura. Sorprenden-
temente, bajo contraccción, la señal de
fuerzas es de signo negativo, indicando
que la cadena no está bajo sometida a
compresión, sino a una tensión. Se ha
señalado la zona correspondiente a la ca-
dena atómica durante la contracción de
la misma.
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(b) Ciclo de indentación posterior, en le
que se rompe el contacto. La señal
de fuerza que corresponde al régimen
de túnel se tomoa como origen dele
eje de fuerzas. No son apreciable con-
tribuciones de largo alcance, mientras
sí es aprcieable contribuciones antes
del salto al régimen de contacto. En
los insertos se muestran ampliadas las
regiones correspondientes al salto al
contacto en la señal de túnel y de
fuerzas.
Figura 4.58: Medida simultánea de la conductancia (panel superior) y la fuerza
durante un la elongación (negro) y la contracción de una cadena Au a
4,2 K sin llegar a romperla (a), y rompiéndola en el siguiente ciclo (b). En
ambas figuras, se tira del nanocontacto hasta que se forma un contacto
de un átomo, lo que está señalado por una conductancia cercana 1 G0.
La constante elástica del hilo que sirve como sensor de fuerzas es de 180
N/m y el voltaje de polarización en Vbias = 10 mV.
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debidas a la tensión superficial hacen que el líquido esté sometido a tensión.
Éste fenómeno se observa en todos los experimentos durante la fabricación
de una cadena atómica.
Para determinar el origen del eje de fuerzas, se puede romper el contacto
tras el experimento anterior. Así, la curva de fuerzas en el régimen de túnel, en
condiciones de vacío criogénico entre dos metales, puede tener contribuciones
de fuerzas de largo y corto alcance. La contribución de fuerzas atractivas
entre los electrodos como las electrostáticas o de van der Waals, puede
estar sobreimpuesta a la señal de fuerzas. Esta posible contribución no nos
permitiría investigar los efectos provenientes de la deformación de la cadena
o el nanocontacto. Sin embargo, es posible minimizar estas contribuciones en
estos experimentos, tal y como se muestra en la figura 4.58b. En esta curva no
son apreciables las contribuciones de estas fuerzas, de largo alcance, dentro
de los límites de la resolución experimental una vez rota una cadena. Es
más, cuando se vuelve a formar el contacto (línea roja), es posible apreciar
la contribución de la fuerza de corto alcance entre átomos.
Para obtener estas condiciones es importante que el contacto se forme
entre dos electrodos formados por material limpio en condiciones de
vacío criogénico, ya que se minimiza la exposición de las superficies
a contaminantes. Además, como resultado de indentar profunda y
repetidamente la muestra, es posible formar dos protusiones cuyas formas
pueden disminuir el valor de la contribución de la fuerza de van der Waals en
esta región. La contribución de la fuerza electrostática, debida al potencial
de contacto entre los dos electrodos, se puede minimizar si las funciones
de trabajo de punta y muestra son similares, como correspondería a dos
superficies del mismo material y misma orientación.
Es posible considerar las fuerzas debidas a la deformación de la superficie
del cuello una vez descartado que este efecto se deba a fuerzas electrostáticas
o de van der Waals. Para ello se puede desarrollar el modelo que considera
las deformaciones del nanocontacto utilizando la mecánica de los medios
continuos. La forma de los nanocontactos se halla utilizando el modelo de
Untiedt et al. [103], introducido en la sección 4.2, donde se aproxima el
nanocontacto como un conjunto de regiones con forma de rodajas cilíndricas.
4.4.1 Deformación elástica en el modelo de rodajas.
En las etapas elásticas, es posible considerar que la fuerza en cada una de estas
rodajas, tiene dos contribuciones. Una de ellas es la debida a las deformación
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del volumen del cilindro, con lo que la fuerza en la dirección z se puede
calcular utilizando la ley de Hooke, fórmula (4.5), como
Fvol, i = −EAi δlili (4.14)
Es posible considerar los efectos debidos a la deformación de la superficie y
su energía. La energía de la superficie se puede escribir como US = γS, donde
γ es la tensión superficial y S es el área de la superficie, como se muestra
en la figura 4.59. La contribución a la fuerza debida a la deformación de la
superficie es :
Fi, sup = −γδSiδli , (4.15)
donde γ es el coeficiente de tensión superficial.
Por tanto, en cada rodaja se considera que actúan tanto la fuerza debida a
la deformación de un sólido en el régimen elástico como la debida a la fuerza
de la superficie. En tal caso, al aplicar una fuerza externa a una rodaja i de
sección constante Ai y estirarla en la dirección de aplicación de la fuerza una
distancia δli = li − li,0, el trabajo realizado es
Fextδli = − δ (γSi)δli δli − kiδl
2
i , (4.16)
con ki = EAi/li,0.
Para hallar el valor de la fuerza externa, se ha supuesto en este modelo
que las rodajas tienen una forma cilíndrica, de radio inicial Ri,0 y longitud
li,0. Si se considera que la superficie lateral del cilindro es la que contribuye
a la fuerza superficial, es posible hallar δSi ante una deformación δli en la
que se conserva el volumen de este cilindro. Para hallar la contribución al
trabajo resultante de deformar esta superficie se considera δγ = 0 con lo que
δ (γSi) = −γpiRi,0δli.
Es posible calcular la deformación de cada uno de los cilindros suponiendo
que el volumen de cada cilindro durante esta deformación elástica se conserva
(δVi = 0). En tal caso, δSi = piRiδli. En cada una de las rodajas cilíndricas, la
forma está determinada por el conjunto de los radios {Ri,0} según la fórmula
(4.9). La deformación en esta rodaja bajo una fuerza externa es
δli =
Fext
Epi
∫ Li−1+li,0
Li−1
dz′ 1
R2i,0(z
′)
. (4.17)
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Figura 4.59: Notación en la de-
formación elástica de
una rodaja cilíndrica.
Si se define la semilongitud de la rodaja
de sección An como ln = 12 (λn−1 + ∆zn−1),
entonces el cambio de superficie hasta
términos del orden δl i es igual a la suma del
cambio en cada rodaja 2∑ni=1
δSi
δli
δli que se
puede expresar como
δS =
Fext
Epi
(
2
n
∑
i=1
δSi
δli
∫ Li−1+li,0
Li−1
dz′R−2i,0 (z
′)
)
,
(4.18)
La deformación total es la suma de las de-
formaciones en cada rodaja: δz = 2∑ni=1 δli,
que se puede hallar explícitamente utilizan-
do (4.17)
δz =
Fext
Epi
(
2
n
∑
i=1
∫ Li−1+li,0
Li−1
dz′R−2i,0 (z
′)
)
(4.19)
En el caso de una sección cilíndrica δSi/δli = piRi,0 con lo que la fórmula
(4.18) queda como:
δS
δz
= pi
∑ni=1 li,0R
−1
i,0
∑ni=1 li,0R
−2
i,0
, (4.20)
donde ln,0 es la longitud de la rodaja de sección más estrecha. Cuando todas
las rodajas son iguales, queda
δS
δz
= pi
∑ni=1 R
−1
i,0
∑ni=1 R
−2
i,0
.
La fuerza asociada a una deformación es δz = ∑ δli
F = −γδS
δz
− ktotδz , (4.21)
que se dependerá de la forma del cuello en cada etapa, con ktot determinada
por la fórmula (4.10).
4.4.2 Rotura del cuello.
Con la ayuda de un modelo que utiliza la mecánica de los medios continuos
para describir las propiedades mecánicas del cuello, es posible analizar el
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proceso de deformación que lleva a la rotura. La zona del cuello que soporta
mayor presión es aquella que es más estrecha, lo que se corresponde con
la rodaja cilíndrica de menor radio. Esta rodaja es la que soporta mayor
deformación relativa ( εi = δli/li). Por tanto, es aquella que cede antes, por
lo que es posible considerar que la fuerza de rotura está determinada por la
deformación de la región más estrecha,
Fext, rotura = −piγRn ∓ E
∣∣∣∣ δlnln
∣∣∣∣
rotura
R2n , (4.22)
donde el subíndice n corresponde a la rodaja más estrecha en cada etapa
elástica. El primer término de la fórmula (4.22), correspondiente a los efectos
de un cambio de la superficie, depende linealmente del radio de la sección
mínima. El segundo término de la fuerza de rotura, correspondiente a
deformar el volumen de un cilindro, tiene una dependencia cuadrática con
el radio de la sección mínima.
Dado que el transporte electrónico en los nanocontactos de Au está dentro
del régimen balístico, es posible relacionar la conductancia con este radio (RS)
utilizando la fórmula de Sharvin para un orificio circular:
RS =
λF
pi
√
G
G0
, (4.23)
donde la longitud de onda de Fermi (λF) para el Au es 0,52 nm [146]. Esta
fórmula puede ser corregida por la obtenida por Torres, Pascual y Sáenz [145]
que tiene en cuenta la forma de la constricción.
Entonces, es posible construir un gráfico utilizando para cada punto del
ciclo de indentación (zi) con los valores de la fuerza F(zi) en función de
los valores de RS, i, que se obtienen de la conductancia G(zi) utilizando la
fórmula (4.23). Este gráfico se muestra en la figura 4.60, donde los puntos
correspondientes a la elongación del nanocontacto se representan en negro y
los de la contracción en rojo.
En las etapas elásticas la conductancia mantiene un valor aproximadamente
constante con la elongación, por lo que la variación de δRS es pequeña en
comparación con el valor de RS. Sin embargo, la fuerza sí varía, aumentado su
valor absoluto a lo largo de estas etapas. En consecuencia, las etapas elásticas
aparecen como líneas casi verticales en la representación de F en función de
RS. Las roturas de las etapas elásticas corresponden a los puntos con un valor
absoluto máximo de la fuerza.
Durante la elongación, la contribución debida al término de volumen es
positiva y las fuerzas de rotura se corresponden con Frot,(e) = −piγRS − piσyR2S,
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Figura 4.60: Fuerza en función del radio de la sección mínima del contacto,
calculado utilizando la fórmula de Sharvin, correspondiente al ciclo de
indentación de la figura 4.58a. Los puntos en negro (rojo) corresponden
a la elongación (contracción) del nanocontacto. La línea verde es la
envolvente de la curva de fuerzas durante al etapa de elongación (rama
inferior) y contracción (rama superior). La contribución de la fuerza
debida al cambio de la superficie para cada valor de RS se halla como
punto medio entre la envolvente de la contracción y la de la elongación,
representada por una línea azul.
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donde σy = E
∣∣∣ δlnln ∣∣∣rotura. Por el contrario, durante la contracción la deforma-
ción cambia de signo, con lo que las fuerzas de rotura se corresponden con la
rama de signo positivo Frot,(c) = −piγRS + piσyR2S. Los puntos asociados con
la rotura del cuello determinan una curva envolvente durante el ciclo de con-
tracción y el de elongación, que se muestra en la figura 4.60 con una línea
verde. Se halla la contribución de la fuerza superficial como el punto medio
de estas envolventes, representada por la línea azul en la figura 4.60, lo que
según el modelo anterior se corresponde con el término de la contribución de
superficie −piγRS.
Dado que las configuraciones atómicas varían en cada realización
experimental, se han analizado varios ciclos de indentación (20) para dilucidar
una posible tendencia. Es posible extraer el valor de γ de la pendiente del
término debido a la deformación de la superficie como −piγ. Un histograma
de los valores de γ obtenidos de esta manera se muestra en la figura 4.61a, de
donde γ = 2,0± 0,3 N/m. El histograma de los valores de σy, correspondiente
al valor del coeficiente del término cuadrático de la fórmula (4.22) se muestra
en la figura 4.61b, siendo σy = 5,0± 0,5 GPa.
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Figura 4.61: Histograma de los valores del coeficiente de γ (a) y de σy (b) obtenidos
del ajuste de 20 ciclos de indentación en nanocontactos de Au a 4,2 K.
Es posible comparar el valor de γ obtenido anteriormente , con los
obtenidos en gotas de Au en estado líquido a 1300 K , γ = 1,12 N/m.
Aún siendo del mismo orden de magnitud, el valor de γ hallado en este
experimento está sujeto a diversas indeterminaciones. En primer lugar, se
ha utilizado un modelo de basado en la mecánica de sólidos continua para
describir un nanocontacto que está formado por átomos y, por tanto, es un
sistema discreto. En segundo lugar, se ha calculado el radio de la constricción
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utilizando la fórmula de Sharvin. Si se tiene en cuenta la corrección de Torres,
Pascual y Sáenz [145], la fórmula de Sharvin subestima el radio de la sección
más estrecha del contacto, lo que se vuelve más importante según el tamaño
del radio se acerca a λF. Por tanto, un mayor valor del radio, resultaría en
menor valor de γ. Sin embargo, hay que tener en cuenta que la descripción
del transporte electrónico cuando disminuye el radio del contacto a esta escala
de longitudes necesita de una descripción totalmente cuántica [72].
No obstante, la deformación de la superficie de un cilindro en sólido
continuo es δS = 2pi(1− ν)Rδl. Dado que el coeficiente de Poisson varía
entre 0 y 0,5, la fuerza de superficie puede variar en el intervalo entre
−piγR ≤ Fsup ≤ −2piγR, lo que hace que el valor de γ obtenido sea la cota
superior, y, por tanto, según este modelo corresponde a la conservación de
volumen del cilindro (ν = 0,5). Podemos concluir del análisis anterior que las
fuerzas de superficie son relevantes en las estructuras de tamaño nanométrico.
En particular, es posible estimar que la relación entre la contribución debida
al cambio de la superficie es comparable a la de la deformación de volumen a
partir de un radio Rc, que es posible estimar con el modelo propuesto como
Rc = γ/σy, obteniendo Rc ∼ 0,4 nm.
4.4.3 Cadenas átomicas.
Una cadena atómica forma el puente atómico más pequeño suspendido entre
dos electrodos de Au que uno pudiera imaginar. Es en este puente donde es
posible analizar los efectos relacionados con las fuerzas de superficie. Dado
que la relación entre la superficie y el volumen es muy alta en las cadenas
atómicas, resultan un excelente candidato para estudiar la contribución a la
fuerza total correspondiente al cambio de superficie.
En la sección anterior ya se ha tratado la aparición de fuerzas de tracción
durante los procesos de formación y rotura de un nanocontacto. Cuando el
sistema es una cadena atómica, basta romper la cadena para averiguar si
existen otros contribuciones a las fuerzas que no provengan de la deformación
de la estructura. En particular, para descartar que la fuerza de tracción
observada durante la contracción de la cadena se deba a una fuerza atractiva
entre los electrodos, como las que tienen su origen en la fuerza electrostática
entre dos conductores metálicos o en la fuerza de van der Waaals, es posible
romper el puente atómico constituido por la cadena. En la curva de fuerzas
de la figura 4.62 se puede comprobar que, dentro de la resolución disponible,
la dependencia de la fuerza con la distancia entre los electrodos es constante
en el régimen de túnel (correspondiente a valores de conductancia cercanos
a cero) tanto una vez rota la cadena (línea negra), como cuando se invierte
el sentido del movimiento. Hasta poco antes de que sea distinguible una
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Figura 4.62: Curva de conductancia medida simultáneamente con la fuerza en
función de la distancia entre los electrodos (Au, 4,2 K) durante la
formación de una cadena (línea negra). Una vez roto el contacto (régimen
de túnel) la fuerza mantiene un valor constante que se ha tomado como
origen del eje de fuerzas. Dentro de la resolución experimental, no se
aprecian contribuciones en el régimen de túnel hasta que se forma el
contacto. El alcance de esta fuerza es de de unas pocas décimas de nm,
y pueden ser atribuidas a la adhesión metálica entre dos puntas de Au.
La constante elástica del fleje es 180 N/m y el voltaje de polarización
es Vbias = 10 mV. En el inserto se puede apreciar el comportamiento
exponencial de la corriente túnel, que se desvía ligeramente antes del
salto al contacto del comportamiento exponencial. Este desviación se ha
observado previamente midiendo la magnitud ∂F/∂z y se ha atribuido
[7] a la elasticidad de los electrodos cuando la distancia entre las dos
puntas metálicas es muy pequeña, lo que hace que disminuya la distancia
entre los átomos más cercanos.
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dependencia exponencial en la conductancia característica del régimen de
túnel y se reestablezca el contacto (z < 0,25 nm), no es posible apreciar un
comportamiento de la fuerza en función de la distancia, que pueden estar
relacionados con fuerzas electrostáticas o de van der Waals. Sin embargo, si
es posible distinguir fuerzas cuando la distancia entre los electrodos es mucho
menor, como las se han atribuido al enlace metálico [7], lo que es indicativo
de una alta resolución de la señal de fuerzas. Por tanto, es posible descartar
que las contribuciones de van der Waals y electrostáticas sean responsables de
las fuerzas de tracción registradas durante la formación y rotura de la cadena.
En experimentos llevados a cabo con anterioridad, se han medido las
fuerzas en las cadenas atómicas durante la elongación. Las fuerzas en la
cadena de Au como la que se muestra en la figura 4.62, son menores (en
valor absoluto) que la fuerza necesaria para romper la cadena 1,5± 0,2 nN
[56]. Este valor de la fuerza de rotura es independiente de la longitud de la
cadena y se atribuye a que los enlaces en la cadena son más fuertes, debido a
la menor coordinación de los mismos. A continuación, nos concentraremos en
los procesos que tienen lugar durante la contracción y la elongación de una
cadena atómica. Para ello se somete un nanocontacto a una elongación, y se
forma una cadena atómica en Au, señalado con el punto C en la figura 4.63.
Antes de que se rompa, se invierte el sentido del movimiento, contrayendo la
cadena. A veces, es posible apreciar que dentro de la resolución experimental
disponible, los valores de la conductancia (y también de la fuerza) siguen una
evolución similar durante la elongación y la contracción de la cadena, como
en la región marcada por las letras A y B.
Es posible formar y romper un contacto formado por un sólo átomo de
Au de una forma reproducible [147, 7]. En la figura 4.64 se muestra la curva
de fuerzas correspondiente a uno de estos ciclos. Se empieza el ciclo desde
el régimen de túnel (A), acercando los dos electrodos metálicos hasta que se
produce un salto al régimen de contacto (B), señalado por una discontinuidad
en la señal de fuerzas. Se invierte el sentido del movimiento, aumentando
la distancia entre los electrodos, observándose que el comportamiento de la
fuerza que es aproximadamente lineal hasta la ruptura del contacto (C) y
la vuelta al régimen de túnel. Este ciclo, que es repetible desde un punto
de vista estructural pues sólo se forma y se rompe el contacto de un átomo,
presenta un comportamiento histerético. Es posible calcular la diferencia entre
el trabajo de la formación y el de ruptura, señalado como un área sombreada
en la figura. Este área se corresponde con una energía de 0,7 eV. Esta energía
es del orden de la energía de cohesión en Au 3,81 eV/átomo aunque menor. El
valor del trabajo está en buen acuerdo considerando que el número de enlaces
de un átomo de Au es menor en la superficie (3 para la orientación [111]) que
si está situado en el interior (donde tiene 12).
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Figura 4.63: Formación de una cadena
una cadena atómica a 4,2
K, que se elonga (línea ne-
gra) y se contrate sin que
se rompa, invirtiendo el sen-
tido del movimiento al lle-
gar al punto B, señalado por
un círculo. Es posible distin-
guir que, durante la contrac-
ción, la curva de conductancia
y de fuerza es prácticamente
igual a la de elongación. Esta
región, señaladas por las mar-
cas A y B, es donde se con-
sidera como reversible estruc-
turalmente. Cuando se con-
trae aún más, es posible apre-
ciar diferencias entre las cur-
vas de conductancia y fuerza.
La marca C corresponde al
punto de inicio de la cadena.
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Se ha calculado el valor medio de la fuerza (〈F〉) y el área bajo la curva
durante el elongación (We) y la contracción (Wc). Por un lado, se han
considerado las partes del ciclo comunes a la contracción y a la elongación,
que en el caso de la evolución que se muestra en la figura 4.63 van del
punto de la curva donde empieza la cadena (C), al punto donde se invierte el
sentido del ciclo (B) hasta volver durante la contracción al punto C. Por otro
lado, se han analizado las partes de esos ciclos en las que los valores de la
conductancia y de la fuerza siguen una evolución similar, que en el caso de la
figura 4.63 se corresponde con la región entre los puntos A y B.
Para comparar los resultados obtenidos durante el ciclo de elongación y
contracción, podemos utilizar un modelo parecido al de los nanocontactos.
Las deformaciones durante el ciclo de contracción y elongación dependen
de la deformación de la estructura. Esta deformación se manifiesta en la
señal de fuerzas como etapas elásticas aproximadamente lineales y saltos
bruscos. Si no existiera el término de superficie, estas deformaciones darían
lugar a fuerzas de la forma F = −kδz, que está centrada alrededor de
F = 0 N. Aunque la dependencia exacta es distinta en cada estructura,
cuando ocurre una situación donde se deforman las mismas estructuras
de la misma forma, las fuerzas obtenidas deben de ser de igual magnitud
pero de signo opuesto. Por tanto, la fuerza media a lo largo del ciclo
durante la contracción y elongación de la estructura, sería cero. Sin embargo,
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D
Figura 4.64: Ciclo de formación y ruptura de un contacto de Au. Se parte desde el
régimen de túnel (A) disminuyendo la distancia entre los electrodos
hasta que se produce el salto al contacto (B) tras lo que se invierte el
sentido del ciclo. el contacto de un átomo se elonga hasta su ruptura
(C), y se vuelve al régimen de túnel hasta volver a alcanzar la separación
original(D). El área sombreada corresponde a un trabajo de 0,7 eV.
un término debido a un cambio de la superficie provocaría una fuerza
de tracción, independientemente de si el movimiento es de contracción o
elongación, estando sobreimpuesta a las de la deformación de la estructura,
con Fsup = −γ (δS/δl).
Los resultados del análisis de 34 ciclos donde se registrado la conductancia
y la fuerza en cadenas que se han elongado una longitud de 0,5 nm, para
después contraerse hasta valores de conductancia de G = 15G0. Del análisis
de las curvas de fuerza de estos ciclos se han obtenido los resultados
que se muestran en la figura 4.65. De entre estos ciclos de elongación y
contracción, se han seleccionado 21 ciclos que presentan un comportamiento
estructuralmente reversible, similar al mostrado en la figura 4.63. En los
ciclos, se halla la fuerza media durante la elongación y la contracción de una
cadena atómica. Tanto en el caso de un ciclo estructuralmente reversible como
cuando se considera toda la región, el valor medio de la fuerza durante la
contracción y la elongación es 〈F〉 = −1,0± 0,2 nN. En el caso de los ciclos
estructuralmente reversibles, donde las fuerzas son casi indistinguibles en la
4.4 efectos de superficie en nanocontactos y cadenas atómicas 109
−2 −1 0
0
5
10
15
Fuerza Media (nN)
−2 −1 0
0
2
4
6
8
Fuerza Media (nN)
0 1 2
0
2
4
6
8
WH  eV)
−0.1 0 0.1 0.2
0
5
10
15
WH   (eV)
0 2 4
0
2
4
6
8
10
Wc (eV)
0 2 4
0
2
4
6
Wc (eV)
0 0.5 1
0
5
10
15
WH/WC
0 0.2 0.4
0
5
10
WH/WC
Figura 4.65: La fila superior corresponde a los histogramas de 34 ciclos de elongación
y contracción de cadenas atómicas. La fila inferior corresponde al análisis
de 21 ciclos en la región estructuralmente reversible. Las columnas
corresponden (de izquierda a derecha) a valor absoluto de la media de
la fuerza durante la elongación y la contracción, al valor absoluto del
trabajo asociado a la histéresis de la curva de fuerzas (WH), al trabajo
asociado a la parte de contracción del ciclo (Wc) y a la relación entre
estos dos últimos valores.
contracción y elongación, se puede relacionar el valor medio de la fuerza con
la contribución debida al cambio de la superficie de la cadena.
El cálculo de γ en las cadenas resulta delicado. En primer lugar no está claro
cual es la superficie asociada a una cadena. Si se considera que el cambio de
esta superficie es como la de un cilindro, es posible hallar δS = piRδl, donde se
ha aplicado la condición de conservación del volumen (δV = 0). En segundo
lugar, no está perfectamente definido el radio de un contacto de un átomo.
Para hallar el γ se considera el cambio de la superficie de un cilindro de radio
R = 0,125 nm, la mitad de la distancia entre los átomos de la cadena [23]. El
valor de la tensión superficial es γ = 2,6± 0,5 N/m, que está en buen acuerdo
con el resultado del modelo propuesto para los nanocontactos.
En la fila superior de la figura 4.65 se muestra el valor del trabajo encerrado
en la curva de histéresis, We −Wc. El signo indica que se hace trabajo sobre
el sistema. Es posible distinguir un pico para valores menores que 0,2 eV, otro
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para valores a 0,5 eV, y otro peor definido a 1,3 eV. Estos valores son cercanos
a los múltiplos del trabajo que se disipa durante la formación y ruptura de un
contacto atómico 0,7 eV [7], por lo que sería posible atribuirlos a un cambio de
las configuraciones atómicas asociadas la formación y rotura de un proceso
similar. Sin embargo, el trabajo asociado al mismo proceso en las regiones
donde el ciclo es estructuralmente reversible es menor que 0,1 eV, lo que apoya
la suposición de que se exploran las mismas configuraciones atómicas.
El trabajo realizado durante la contracción presenta valores agrupados en
torno a 1,1, 2,4, y 3,5 eV. Estos valores dependen de la longitud del ciclo y
por tanto son distintos en los dos conjuntos, siendo mayor en las curvas no
reversibles que los ciclos reversibles pues estos tienen una longitud de 0,5
nm. El trabajo realizado durante la contracción tiene la mayoría de valores en
torno a 2,4 eV. Dado que la longitud de la región de estos ciclos es cercana a
0,45 nm, y que la distancia entre átomos de la cadena es (0,25 nm), es posible
concluir que en una cadena el trabajo es del orden de 1,3 eV/átomo durante
la contracción.
De la relación entre WH y Wc se observa que la energía que se disipa durante
la formación y contracción de una cadena durante los ciclos estructuralmente
reversibles es menor que el 10 %, mientras que en general, puede constituir
hasta el 100 %.
4.5 conclusiones
No es sino en los cuerpos sólidos más pequeños cuando la contribución
de la energía de superficie a sus propiedades mecánicas se manifiesta
de forma espectacular. Hemos estudiado este fenómeno en nanopuentes
metálicos y cadenas atómicas de oro. Encontramos que para tamaño inferior
al correspondiente a unos pocos átomos (0,4 nm) las fuerzas atribuibles a la
superficie son, si no completamente dominantes, sí relevantes.
Proponemos un modelo basado en la mecánica de medios continuos que,
aunque cuantitativamente exacto, resulta cualitativa y semi-cuantitativamente
ilustrativo. El modelo permite determinar un valor para el coeficiente de
tensión superficial (2 N/m), que es próximo, aunque superior, al que se
obtiene en experimentos con oro en estado líquido (1,12 N/m).
Para el puente sólido más pequeño, la cadena de átomos de oro, la
situación es especial y sorprendente. Encontramos que durante su fabricación
y deformación mecánica, la fuerza aplicada siempre es de tensión, ya sea
durante su elongación o contracción. Esto se debe a que la contribución a
la fuerza total correspondiente al cambio de superficie (1 nN) es siempre
superior a la correspondiente a la deformación del volumen (±0,7 nN). Esta
situación peculiar hace que, en cierta medida, el comportamiento mecánico
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de la cadena sea similar al de un líquido, aunque se trate de un sólido. En
ocasiones, durante un ciclo cerrado de elongación y contracción de la cadena,
las sucesivas configuraciones de los átomos se repiten. En estos casos el trabajo
de deformación es mínimo como correspondería a un ciclo casi reversible.

5C O N C L U S I O N E S
El Microscopio de Efecto Túnel (STM) y el Microscopio de Fuerzas
Atómicas (AFM), cuando son adaptados para trabajar en un entorno
criogénico (T ≤ 4,2 K), son dos herramientas excepcionalmente sensibles a las
propiedades locales de las superficies. Además, estas herramientas reúnen las
características de estabilidad necesaria (< 1 pm) para fabricar y manipular
estructuras atómicas individuales, y permiten realizar experimentos de
alta resolución que estudian las propiedades mecánicas y del transporte
electrónico en nanocontactos metálicos y cadenas atómicas.
En particular, para llevar a cabo una parte de estos experimentos se
han incorporado al laboratorio la técnica de la unión de rotura controlada
mecánicamente (MCBJ), capaz de trabajar a bajas temperaturas (T ≤ 4,2 K) .
Esta técnica reúne ciertas ventajas con respecto a las técnicas de microscopía.
La MCBJ proporciona dos nuevas superficies para la fabricación y estudio
de las propiedades de los nanocontactos. Cuando esta técnica es utilizada
en un entorno criogénico, se minimiza la exposición de dichas superficies a
posibles contaminantes, lo que es crucial cuando se estudian las propiedades
de las nanoestructuras metálicas. Entre sus características se encuentra una
estabilidad mecánica excepcional, lo que permite que, una vez formados los
contactos atómicos puedan ser estudiados durante horas.
Se han analizado las propiedades del transporte electrónico en nanocontac-
tos metálicos en el estado superconductor, que dependen de los coeficientes
de transmisión de los canales de conductancia. La distribución estadística de
estos coeficientes se ha determinado por primera vez en nanocontactos de Pb
con conductancias de hasta G ≈ 15G0. Esta distribución es sorprendentemente
parecida a la de un conductor metálico en el régimen difusivo. Este resultado
se puede explicar en contactos tan pequeños con la ayuda de cálculos teóricos
tight binding, y es atribuible a las características químicas del Pb que determi-
nan los canales de conductancia abiertos. Además, se ha analizado el posible
efecto del grado de cristalinidad del nanocontacto y su influencia en la dis-
tribución de valores de estos coeficientes. Los efectos derivados del grado de
cristalinidad sobre la distribución se suavizan debido a la naturaleza química
del Pb que hace que existan muchos canales con valores de transmisión inter-
medios, lo que está en buen acuerdo con los resultados que se obtienen de los
cálculos teóricos.
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Se ha determinado por primera vez el papel que juega la tensión superficial
en el comportamiento mecánico de cadenas atómicas y contactos de tamaño
nanométrico a bajas temperaturas. Para ello se ha utilizado un microscopio
combinado AFM/STM, que es capaz de proporcionar una medida simultánea
con alta resolución de las propiedades mecánicas y del transporte electrónico.
Se ha encontrado que cuando los nanocontactos presentan un tamaño inferior
al de unos pocos átomos (0,4 nm), están sometidos a fuerzas de tensión,
atribuibles al cambio de superficie.
En estas nanoestructuras metálicas es posible obtener, de las propiedades
de transporte electrónico, que están determinadas por la región más estrecha
del contacto, una estimación de la forma de los mismos. Cuando esta
forma se relaciona con la medida simultánea de fuerzas, proporciona un
procedimiento para estimar el valor del coeficiente de tensión superficial, que
se ha encontrado con un valor de γ = 2 N/m.
En las cadenas atómicas, que son el nanopuente más fino que se puede
construir con átomos, se ha observado que sorprendentemente hay una
fuerza de tensión, tanto durante la elongación como durante la contracción
de la cadena. El análisis de estos ciclos de elongación y contracción de la
cadena ha permitido estudiar los procesos mecánicos en esta nanoestructura,
que recuerdan en algunos casos a las deformaciones que tiene lugar en un
puente líquido. La fuerza de tensión durante la contracción y la elongación
de la cadena es atribuible al cambio en la superficie y tiene un valor de
−1± 0,2 nN. Por tanto, en las cadenas atómicas, la contribución a la fuerza de
la deformación del volumen es menor que la asociada al cambio de superficie,
que tiene un papel determinante.
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